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1 はじめに

第 I部

序論

1 はじめに

スピン軌道相互作用によって引き起こされる現象は最近の凝縮系物理の研究のハイライトの 1つ

になっている。その中でも、特に空間反転対称性が破れた系においてスピントロニクス [1, 2]やカ

イラル磁性、ヘリカル磁性 [3, 4]、それから空間反転対称性が破れた超伝導 [5]などの興味深い現

象が起こる。反対称スピン軌道相互作用は空間反転対称性の破れによって生じ、これらの現象にお

いて本質的な役割を果たす [5]。この反対称スピン軌道相互作用は結晶の対称性によって様々な形

で表される [6]。その中でも特にラシュバ型スピン軌道相互作用 [7]が最も多くの場面で研究され

ている。それはおそらく、このラシュバ型スピン軌道相互作用がバルク [8–11]だけでなく、人工

的なヘテロ構造 [12–15]にも現れるからである。この反対称スピン軌道相互作用はフェルミ面のス

ピン分裂を引き起こす。そこで得られる電子状態は運動量空間での特殊なスピン構造を持ち、これ

が様々な現象の原因になっている。このフェルミ面のスピン分裂は実験的に角度分解型光電子分光

(ARPES) [11,16,17]やドハース・ファンアルフェン (dHvA)効果 [18]の測定から観測されている。

第 I部のここからは上で述べた空間反転対称性の破れと反対称スピン軌道相互作用についてもう

少し詳しく見ていく。そして、反対称スピン軌道相互作用によって引き起こされる様々な現象の一

部を紹介する。最後に本論文の構成について述べる。

図 1 左図:CePt3Siの結晶構造 [8]。右図:CePt3Siの結晶構造の簡略図。
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2 空間反転対称性の破れた系の基礎

2 空間反転対称性の破れた系の基礎

2.1 結晶構造

まず初めに本研究が対象とする空間反転対称性がどのような系で破れているか見ていく。そ

の 1 つが反転中心を持たない結晶構造である。その例として CePt3Si の結晶構造を図 1 に示す。

CePt3Siの単位格子は正方晶であり、結晶の c軸は他の a軸と b軸から区別されている。Si原子の

位置に注目すると単位格子の中心より c軸方向にずれた場所にあるのが分かる。つまり、この物質

では ab面に対しての鏡映対称性が破れている。他の例としてはヘテロ界面がある。ここでは異な

る物質の接合面において面に対しての鏡映対称性が破れている。また、物質の表面でも当然鏡映対

称性は破れている。ここでは鏡映対称性が破れている例を挙げたが、それ以外の場合もある。第 II

部の主な対象物質である Li2Pd3B [19]と Li2Pt3B [20]の結晶構造は立方晶のアンチペロブスカイ

トの構造を持つ。この物質では a、b、c 軸のいずれの方向に沿っても空間反転対称性が破れてい

る。また、空間反転対称性が単位格子全体で見ると保たれているが、その中の原子に注目すると破

れている場合がある。このような場合には空間反転対称性が局所的に破れている。これについては

3.6節で紹介する。

2.2 反対称スピン軌道相互作用

ここでは空間反転対称性の破れがどのようにして電子状態に影響を与えるのか見ていく。その答

えが反対称スピン軌道相互作用である。これは第二量子化の表示では一般的に次のようなハミルト

ニアンで表される。

HASOC = α
∑
k,s,s′

g(k) · σss′c
†
kscks′ . (1)

ここで α は相互作用の結合定数であり、σss′ はパウリ行列のベクトル表現である。そして、g

ベクトル g(k) が数多くある反対称スピン軌道相互作用を特徴づける。代表的なものはラシュバ

型 [7] で g(k) = (−ky, kx, 0) と表現される。この形は c 軸方向の鏡映対称性が破れた正方晶など

の C4v の点群の場合に現れ、先ほど紹介した CePt3Si がまさにそうである。ラシュバ型以外の例

としてはドレッセルハウス型 [21] がある。これは系が立方晶のような Td の点群の場合に現れ、

g(k) = (kx(k2
y − k2

z ), ky(k2
z − k2

x), kz(k2
x − k2

y )) のように表される。この g(k) は結晶構造によらずに、

奇のパリティを持ち、g(k) = −g(−k)を満たす。これは時間反転対称性による帰結であり、”反対

称”という名前の由来になっている。

次にこの反対称スピン軌道相互作用がどのようにして生じるのか微視的起源を考える。よく用い

られている説明で電場中を走る電子に働く相対論効果というものがある。図 1の Si原子のように

反転中心にない位置に原子が存在すると、それにより異方的な電場勾配が結晶内部に生じる。この

影響を結晶内の電子が受ける。電場勾配 ∇V の下での電子はそれによる軌道運動と電子スピンの

間で発生するスピン軌道相互作用 (~2/4m2c2)(∇V × k) · σ を受ける。この電場勾配が z軸方向なら
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2 空間反転対称性の破れた系の基礎 2.2 反対称スピン軌道相互作用

ば、これはラシュバ型の形になる。ただし、固体電子系のスピン軌道相互作用としてよく知られて

いる LS結合は主に原子内部から生じるものであり、この説明では原子内部の運動とはあまり関係

していないように見える。そこで、LS結合を考慮した多軌道模型から反対称スピン軌道相互作用

の正確な導出が行われている [22–24]。この導出によると (1)パリティが異なる軌道間の局所的混

成、(2)原子間の飛び移りによるパリティが異なる軌道間の混成、(3)原子内の LS結合の 3つが反

対称スピン軌道相互作用の原因になっている。その発源機構を図 2を用いて簡単に説明する。ここ

では最も簡単な例として s-p電子系を考える。図 2の上は pz 軌道に注目した局所的な波動関数を

表している。この pz 軌道が (3)の効果により px 軌道と混成し、さらに (1)の効果によって s軌道

と混成する。このような局所的な波動関数が (2)の効果のサイト間の sp混成項によりスピン反転

を伴うホッピングをする。このホッピングをフーリエ変換して運動量表示に変換したものがラシュ

バ型スピン軌道相互作用になる。ここでは (1)∼(3)の 3つ重要な要素があるが、この中でも (1)の

効果が空間反転対称性が破れることによって現れる。他の (2)、(3)の効果は空間反転対称性が保た

れている系でも存在する。

図 2 s-p電子系のラシュバ型スピン軌道相互作用の起源を示す直感的な描像 [24]。上：pZ 軌道

に注目した局所的な波動関数。下：サイト間 sp混成によるスピン反転を伴うホッピング。

5



3 反対称スピン軌道相互作用によって生じる現象 2.3 フェルミ面

2.3 フェルミ面

ここでは実際に反対称スピン軌道相互作用が電子構造に与える影響を見ていく。そこで空間反転

対称性の破れにより生じる反対称スピン軌道相互作用を考慮した最も単純なモデルが次のように

なる。

H =
∑
k,s

ε(k)c†
kscks + α

∑
k,s,s′

g(k) · σss′c
†
kscks′ . (2)

このハミルトニアンはスピン表示で 2×2行列で表すことができ、対角化すると反対称スピン軌道

相互作用によってスピン縮退が解けた 2つのバンド、

E±(k) = ε(k) ± α|g(k)|, (3)

が得られる。この 2つに分裂したフェルミ面の模式図を図 3に示す。ただし、ここでの gベクト

ルはラシュバ型を考えている。ここで注目すべき点はフェルミ面上の各波数点ごとに、それぞれ異

なった方向にスピン量子化軸が向くことである。この特異なスピン構造を持つフェルミ面が様々な

興味深い現象の舞台になっている。

図 3 ラシュバ型スピン軌道相互作用によってスピン分裂したフェルミ面。矢印はそれぞれの

フェルミ面上のスピンの向きを表す。右図の点線はスピン分裂する前の縮退しているフェルミ

面である。

3 反対称スピン軌道相互作用によって生じる現象

ここでは空間反転対称性の破れによって生じる反対称スピン軌道相互作用が引き起こす様々な現

象をいくつか簡単に紹介する。

6



3 反対称スピン軌道相互作用によって生じる現象 3.1 磁気電気効果

3.1 磁気電気効果

まずは、磁気電気効果 [25–28]について紹介する。磁気電気効果は簡単に言えば磁場が電流を、

電場が磁化を生じさせる効果である。ここでは z軸方向の空間反転対称性が破れているラシュバ型

スピン軌道相互作用の場合を考える。磁場を x軸方向に印加すると、反対称スピン軌道相互作用に

よりフェルミ面が図 4のように y軸方向に歪む。その結果、y軸方向に電流が流れる。ただし、常

伝導状態では電気抵抗があるため、電流を流し続けるためには静的な磁場ではなく、動的な交流磁

場を印加する必要がある。この逆効果も同様に説明できる。y軸方向に電場をかけて、電流を流す

とフェルミ面が y軸方向に歪み、それに伴い x軸方向に磁化が生じる (図 4)。また、立方晶系のド

レッセルハウス型スピン軌道相互作用の場合には印加磁場とそれによって生じる電流の向きは平行

になる。逆も同様で印加した電場とそれによって生じる磁化の向きも平行になる。

図 4 磁気電気効果を説明する模式図 [26]。ラシュバ型スピン軌道相互作用によりフェルミ面
がスピン分裂している。

3.2 異常ホール効果

次に異常ホール効果 [25, 26, 28] について説明する。この現象でも磁気電気効果 (3.1 節) と同様

に反対称スピン軌道相互作用によってスピン分裂したフェルミ面のスピン構造が重要になる。ここ

でもラシュバ型スピン軌道相互作用の場合を考える。まず、y軸方向に電場をかけると、y軸方向

に電流が流れる。それにより、フェルミ面が y軸方向に歪む (図 5(a))。次に z軸方向に磁場を印加

すると、z軸回りにスピンを回転させるトルクが発生し、図 5(b)のように赤い矢印から青い矢印に
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3 反対称スピン軌道相互作用によって生じる現象 3.3 スピンホール効果

スピンの方向が回転する。このスピンの回転に伴い、反対称スピン軌道相互作用がフェルミ波数と

スピンが垂直になるようにフェルミ面を回転させる (図 5(c))。最終的に x軸方向にも非対称なフェ

ルミ面になり、x軸方向に電流が流れる。これが空間反転対称性が破れた系における異常ホール効

果である。また、同様の効果で電流ではなく熱流が流れることも可能である。それは異常熱ホール

効果と呼ばれる。

図 5 異常ホール効果を説明す模式図 [26]。ラシュバ型スピン軌道相互作用によりフェルミ面
がスピン分裂している。

3.3 スピンホール効果

ここではスピンホール効果について紹介する [29]。スピンホール効果とは電流を試料に流したと

きにスピン軌道相互作用により電子がアップスピンとダウンスピンでそれぞれ逆方向に曲げられ、

それによってスピン流が流れる現象である。半導体におけるスピンホール効果の理論研究はラッ

ティンジャー模型に基づく研究 [1]とラシュバ型スピン軌道相互作用に基づく研究 [2]が行われて

おり、ここでは後者を簡単に紹介する。ラシュバ型スピン軌道相互作用を考慮したヘテロ構造の 2

次元電子系の n型半導体を再現する模型は、

H =
~2k2

2m
+ λ(σ × k)z, (4)
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3 反対称スピン軌道相互作用によって生じる現象 3.4 カイラル磁性

である。λ がラシュバスピン軌道相互作用の大きさであり、これはゲート電圧によって制御され

る。このラシュバ型スピン軌道相互作用により、伝導バンドの縮退が解けて、電子をドープして n

型にすることでスピンホール効果が現れる。一方で、反対称スピン軌道相互作用がない場合にはバ

ンドはスピン縮退しているため、スピンホール効果はそのバンド同士で打ち消し合い現れない。一

般的に、バンドが分裂することで、分裂したバンドによるスピンホール効果が互いに打ち消し合わ

ないので全体的にはスピンホール効果が現れる。

3.4 カイラル磁性

ここではカイラル磁性 [4, 30]について紹介する。その例となる物質が Cr1/3NbS2 である [4]。図

6(a)に示されるように、その結晶構造はらせん構造を持ち明らかに空間反転対称性も破れている。

結晶のらせん軸 (c軸)に沿ってスピンが少しずつねじれて配置されたカイラルらせん磁気秩序が現

れ (図 6(b)、(c))、この結晶構造はカイラル磁性結晶と呼ばれる。電子はスピン軌道相互作用を通

じて磁気構造と結ばれ、その働きをするのがジャロシンスキー・守谷相互作用である。この相互作

用がスピンカイラリティの起源となっている。また、らせん軸に垂直方向に磁場を印加すると、図

6(d)に示されるようなカイラルソリトン格子が現れ実際にそれが観測されている。これは、スピン

をねじる働きがあるジャロシンスキー・守谷相互作用と磁場方向にスピンを揃えようとするゼーマ

ン相互作用との競合により生じる。カイラルらせん磁気秩序ではらせん構造が線形構造であるため

位相情報を伝搬することはできないが、カイラルソリトン格子ではらせん構造が周期的にほぐれ

た非線形構造になり情報を伝搬できるようになる。このカイラルソリトン格子の周期 L(H)は磁場

により連続的に制御することができる。また、この磁気秩序はカイラル結晶構造に守られたもので

あり、試料全域で欠陥構造を示さない。このようにカイラル磁気秩序は磁気情報記録デバイスの開

発、研究でも注目を集めている。

3.5 空間反転対称性が破れた超伝導

次に空間反転対称性が破れた超伝導 [5, 27, 31]について紹介する。その特徴例としてパリティ混

成、ヘリカル超伝導、異常な常磁性効果などが挙げられる。

まず、パリティ混成について説明する。空間反転対称性がある場合には超伝導の秩序変数 ∆(k)

はパリティ演算子の固有関数になっている。そのため ∆(k) = ∆(−k)を満たすスピン一重項状態と

∆(k) = −∆(−k)を満たすスピン三重項状態に分類することができる。しかし、空間反転対称性が破

れているとパリティ演算子が良い量子数にならないため、スピン一重項超伝導とスピン三重項超伝

導の混成が可能になる。

次にヘリカル超伝導について説明する。このヘリカル超伝導は面内に磁場を印加した場合に起こ

る。空間反転対称性が破れているとフェルミ面は磁場を印加する前からスピン分裂している。そ

こに図 7のように面内に磁場が印加されると、磁場と垂直な方向にフェルミ面が歪む (ここでもラ

シュバ型スピン軌道相互作用の場合を考えている)。この場合にはバンド内の重心運動量が有限に
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3 反対称スピン軌道相互作用によって生じる現象 3.5 空間反転対称性が破れた超伝導

図 6 Cr1/3NbS2 のカイラル磁気結晶とカイラル磁気秩序の模式図 [4]。(a)結晶構造。(b),(c)ゼ
ロ磁場下ではカイラルらせん磁気秩序が現れる。(d)らせん軸に垂直な弱磁場により、カイラル
ソリトン格子が現れる。

なるようにクーパーペアが形成される。その結果、超伝導秩序変数に位相因子が付き、この状態を

ヘリカル状態と呼ぶ。これは FFLO(Fulde-Ferrell-Larkin-Ovchinnikov)状態と状況が似ている。し

かし、FFLO状態は低温領域でしか実現しないが、こちらは Tc 以下の全ての温度領域で実現する

点が異なる。

最後に異常な常磁性効果の説明にはいる。この内容には超伝導磁化率の説明も含まれ、これは第

II部と関係するので丁寧に説明する。ここでもまたラシュバ型スピン軌道相互作用の場合を例にと

る。この場合のフェルミ面は図 3のようにスピン分裂している。磁場応答として、まず c軸方向に

磁場を印加する場合を考える。ラシュバ型スピン軌道相互作用によって ab面内に寝ていたスピン

は磁場によって少し起き上がる。この時、スピンが残るのはスピン分裂したバンドに挟まられた領

域である。そのため、フェルミ面上だけではなく 2つのバンドに挟まれた電子全てのバンド間遷移

によってスピン磁化率は決まる。この磁化率はバンド間の遷移で決まるのでヴァンブレック磁化率

と呼ばれる。ただし、よく知られた軌道自由度に由来するヴァンブレック磁化率とは異なるので注

意が必要である。次に磁場を ab面に印加した場合を考える。この場合は先ほど示した図 7のよう
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3 反対称スピン軌道相互作用によって生じる現象 3.5 空間反転対称性が破れた超伝導

図 7 面内磁場中の分裂したフェルミ面。点線はH = 0の時のフェルミ面 [5]。

にフェルミ面は磁場に垂直方向に歪む。このため、バンド内の遷移によるパウリ磁化率が生じるの

で、スピン磁化率はこのパウリ磁化率と先ほどのヴァンブレック磁化率の 2つから成る。ここまで

の説明は正方晶系の c軸方向の空間反転対称性が破れている場合である。立方晶系のように 3軸全

ての方向に空間反転対称性が破れている場合にはスピン磁化率はパウリとヴァンブレック磁化率の

両方の寄与で決まる。

このように空間反転対称性が破れていると、この系特有のヴァンブレック磁化率が現れる。これ

が超伝導状態の上部臨界磁場に大きな影響を与える。超伝導が磁場によって壊れるメカニズムは常

磁性対破壊効果と軌道対破壊効果の 2種類がある。それぞれの効果によって決まる上部臨界磁場の

内、小さい方がその物質の上部臨界磁場となる。ここでは常磁性対破壊効果だけを考え、その場合

の上部臨界磁場を式で表すと、

Hc2 =
HP√

1 − χs/χn
, (5)

となる。ここで HP は BCS理論から求まるスピン一重項超伝導の常磁性対破壊効果で決まる上部

臨界磁場である。式 (5)の右辺に超伝導磁化率 χs が出てくるので、その振る舞いを説明する必要

がある。まず、空間反転対称性がある場合を見ていく。スピン一重項超伝導の基底状態では全ての

電子は S = 0 の対を形成しているので、磁場の方向によらずに磁化率はゼロとなる。有限温度で

は準粒子が熱的に励起されるので、有限の磁化率を持つ。図 8(a) にその振る舞いを示す。s 波と

d 波では振る舞いが多少異なるが、磁場の方向によらずに T = 0 で χs/χn = 0 となるのが特徴で

ある。これに対してスピン三重項超伝導の磁化率は異方的である (図 8(b))。特に d ベクトルと垂

直な磁場に対しては転移温度以下でも χs/χn = 1となる。このように磁化率の振る舞いが異なるの

で、NMR(核磁気共鳴)法のナイトシフトによる磁化率の測定はクーパーペアの対称性を決める有

用な手段となっている。

次に空間反転対称性が破れているラシュバ型超伝導の場合の磁化率を見ていく [25,32,33]。空間

反転対称性が破れると先ほど述べたヴァンブレック磁化率が現れるが、これは超伝導転移の影響を
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3 反対称スピン軌道相互作用によって生じる現象 3.6 局所的な空間反転対称性が破れた系

図 8 超伝導状態での磁化率の温度依存性 [5]。(a)s波と d波のスピン一重項状態。(b)スピン三重項状態。

ほとんど受けない。その理由は多くの空間反転対称性が破れた超伝導では超伝導秩序変数のエネル

ギースケールがフェルミ面のスピン分裂のエネルギースケールに比べて小さいからである。一方で

パウリ磁化率は超伝導の影響を受けて、絶対零度ではなくなる。これらをまとめると、磁場が c軸

の場合、スピン磁化率はヴァンブレック磁化率のみからなるので χs = χn が成り立つ。ab面に磁場

を印加した場合は、スピン磁化率はパウリとヴァンブレック磁化率からなるので、c軸とは異なる

振る舞いをする。特に正方晶系で等方的なフェルミ面の場合にはパウリ磁化率とヴァンブレック磁

化率は等しくなるので絶対零度で χs/χn = 1/2、立方晶系の等方的なフェルミ面の場合にはヴァン

ブレック磁化率はパウリ磁化率の 2倍になるので χs/χn = 2/3になる (図 9)。また、これらの振る

舞いは超伝導秩序変数によらない。ここで上部臨界磁場に話を戻す。正方晶系では超伝導磁化率の

振る舞いに大きな異方性があり、それがそのまま上部臨界磁場にも現れる。つまり、磁場が c軸方

向の場合には χs = χn となるので式 (5)から分かるように常磁性対破壊効果で決まる上部臨界磁場

は無限大になる。そのため、常磁性対破壊は起こらず、上部臨界磁場は軌道対破壊効果で決まる。

一方、磁場が ab面の場合には常磁性対破壊効果を無視することはできないが、例えば正方晶では

χs/χn = 1/2となるので通常の常磁性対破壊効果で決まる上部臨界磁場より
√

2倍大きくなるので、

常磁性対破壊効果は抑制される。このようにスピン分裂したバンド間の寄与で決まるヴァンブレッ

ク磁化率が元となり、このような振る舞いが起こる。

3.6 局所的な空間反転対称性が破れた系

ここまでは空間反転対称性が大局的に破れている場合を取り扱ってきた。しかし 2.1節で紹介し

たように反対称スピン軌道相互作用は (1)パリティが異なる軌道間の局所的混成、(2)原子間の飛

び移りによるパリティが異なる軌道間の混成、(3)原子内の LS結合の 3つの要素があれば存在す

る。この中で (1)の効果は空間反転対称性が破れている場合にのみ現れると述べたが、それは反転

中心にない原子には必ず現れるものであり、大局的に空間反転対称性が破れる必要はない。つま
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3 反対称スピン軌道相互作用によって生じる現象 3.6 局所的な空間反転対称性が破れた系

図 9 ラシュバ型の場合の超伝導磁化率。左：正方晶系 [32]。右：実線が正方晶系、破線が立方晶系 [33]。

り、系全体での空間反転対称性は保たれているが、原子 1つに注目して局所的に空間反転対称性が

破れている場合にも反対称スピン軌道相互作用は現れる。ダイヤモンドやグラフェンなどがこれに

該当する。ここでその簡単な例として 3層系 (図 10)を紹介する。図 10からすぐにわかるように、

系全体での巨視的な空間反転対称性は破れていない。また、中央のレイヤーに注目してやると c軸

方向の上下に対称的にそれぞれ 1枚ずつレイヤーが存在する。そのため、中央のレイヤーでは c軸

方向の鏡映対称性が保たれている。しかし、1番上の外側のレイヤーに注目すると、その上には何

もないが下にはレイヤーが存在しているので、c軸方向の鏡映対称性をもたない。同様にして 1番

下の外側のレイヤーでも c軸方向の鏡映対称性がない。このように大局的には空間反転対称性があ

るが局所的には空間反転対称性がないので、このよう系を局所的な空間反転対称性が破れた系と見

なすことができる。また、このような場合には反対称スピン軌道相互作用が空間非一様な形で現れ

る。これまでの説明での反対称スピン軌道相互作用は系全体で一様であったが、多層系では図 10

にようなスタッガードな反対称スピン軌道相互作用が現れる [34]。中央のレイヤーには空間反転対

称性があるので反対称スピン軌道相互作用が現れない。このような多層系の例としては重い電子系

超伝導体の CeCoIn5 と通常金属である YbCoIn5 の層を交互に重ねた人工超格子 [35, 36]や多層系

銅酸化物超伝導 [37]などが挙げられる。

局所的な空間反転対称性の破れによっても反対称スピン軌道相互作用が生じると述べてきたが、

実際にそれが物性に影響を与えるかどうかを見ていく。多層系を対象にした電子状態、超伝導秩序

変数、超伝導磁化率が調べられており [34]、ここではその超伝導磁化率の計算結果を図 12に示す。

スタッガードな反対称スピン軌道相互作用 αが層間ホッピング t⊥ を越えたあたりから大局的な空

間反転対称性が破れている場合の超伝導磁化率と同じような振る舞いになる。このように局所的な

空間反転対称性が破れた場合にも反対称スピン軌道相互作用は現れ、それが物性に影響を与えるこ

とが分かる。ただし、反対称スピン軌道相互作用の影響が常に強く現れるわけではない。その条件

を一般化すると反対称スピン軌道相互作用がユニットセル内の異なる副格子間を結ぶエネルギース

ケールより大きくなることである。副格子間を結ぶエネルギースケールは今の多層系の場合には

層間ホッピング t⊥ に対応している。また、この反対称スピン軌道相互作用がより現れやすくなる
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3 反対称スピン軌道相互作用によって生じる現象 3.6 局所的な空間反転対称性が破れた系

図 10 局所的な空間反転対称性が破れている 3層系の概略図。中央のレイヤーでは c軸方向の
鏡映対称性は保たれているが、外側のレイヤーでは鏡映対称性が破れている。反対称スピン軌

道相互作用 αは空間非一様なスタッガードな形になる。

図 11 左図:CeCoIn5(1層)と YbCoIn5(5層)の人工超格子の結晶構造 [36]。右図:多層系銅酸化
物超伝導 [37]

条件が提案されている。その 1 つが多層系において各層の電荷が大きく異なる場合である。その

理由は中心層の電荷密度が他の層と異なる場合に有効的に層間ホッピングが抑えられるためであ

る [38]。他には非共型な結晶では副格子間ホッピングに波数依存性が現れ、そのホッピングが部分

的に消失したところでは反対称スピン軌道相互作用が現れやすくなる [39]。局所的な空間反転対称

性の破れの影響は実際の実験結果にも現れている。CeCoIn5 と YbCoIn5 の人工超格子の上部臨界

磁場の観測結果において常磁性対破壊効果の抑制が見られており [14,36,40]、その原因が局所的な

空間反転対称性の破れによるものだと考えられている。さらに理論研究ではエキゾチックな超伝導

相が実現することが報告されている [34, 41–44]。
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図 12 絶対零度における 2層系の超伝導磁化率 [34]。ここで、ψと d はそれぞれスピン一重項
と三重項超伝導の秩序変数である。t⊥ は層間ホッピングを表す。

4 本論文の目的

ここまで述べてきたように空間反転対称性が破れた系では反対称スピン軌道相互作用が主役とな

り興味深い現象が数多く起こる。そこで本論文では反対称スピン軌道相互作用に関する研究を 2つ

行った。

1つ目がスピン分裂したフェルミ面のトポロジカル転移に注目した研究である。空間反転対称性

が破れた超伝導体、Li2Pd3Bと Li2Pt3Bは同じ結晶対称性を持つにも関わらず、異なる超伝導特性

を示す。第一原理バンド計算によると、Li2Pt3Bでは反対称スピン軌道相互作用によるスピン分裂

したフェルミ面の片方が消失する。これが超伝導特性に大きな影響を与えていると考え、フェルミ

面のトポロジーに注目した研究を行った。具体的には超伝導磁化率の計算を行い、様々なフェルミ

面のトポロジカル転移での普遍的な振る舞いを調べた。

2つ目の研究は空間反転対称性が破れた系における電子相関効果を調べたものである。空間反転

対称性が破れた超伝導は重い電子系で多く見つかっており、盛んに研究が行われている。このよう

な重い電子系では電子相関効果が本質的になってくる。また、反対称スピン軌道相互作用に由来す

る現象が電子相関効果によって顕著に現れやすくなることも報告されている。しかし、この様な状

況にも関わらず反対称スピン軌道相互作用と電子相関効果の間の関係を調べた研究はあまり多くな

い。そこで、ここではフェルミ液体での準粒子の性質についての基本的なことを調べた。解析方法

としては 2次元ラシュバ・ハバードモデルの摂動論を用いて行った。

それでは、以上の内容をそれぞれ第 II部と第 III部で詳しく議論していく。この 2つの研究のつ

ながりはあまりないので、第 II部、第 III部それぞれでまとめを行う。
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5 研究背景と研究目的

第 II部

フェルミ面のトポロジカル転移

反対称スピン軌道相互作用によるフェルミ面のトポロジカル転移は第一原理バンド計算によると

空間反転対称性が破れている超伝導体 Li2Pt3Bで起こり、これが超伝導特性に大きな影響を与える

と考えられている。第 II部ではこの反対称スピン軌道相互作用によるフェルミ面のトポロジカル

転移に注目する。

まず、5節では Li2Pt3Bについての説明を行い、研究目的を述べる。次に 6節では用いたモデル

ハミルトニアンを紹介する。そして、スピン磁化率の数値計算の結果を 7節で示す。第 II部の最

後の 8節でまとめと議論を行う。

5 研究背景と研究目的

数多くある空間反転対称性が破れた超伝導体の中でもアンチペロブスカイトの構造を持つ

Li2Pd3B [19] と Li2Pt3B [20] は特に興味深い性質を示す。この二つの物質は同じ結晶構造を持

つにもかかわらず、異なる超伝導特性を示す [19, 20, 45–53]。超伝導の秩序変数が Li2Pd3B で

はフルギャップなのに対し、Li2Pt3B はラインノードを持つことが実験結果から示唆されてい

る [45–48, 50, 53]。NMR のナイトシフトにおいては図 13、14 に示されるように温度を下げてい

き超伝導転移温度以下になると Li2Pd3B では減少するが、一方で Li2Pt3B ではほとんど変化しな

い [47, 53]。これらの振る舞いから Li2Pd3B は反対称スピン軌道相互作用によってスピン三重項

P 波超伝導が混成した BCS 的な S 波超伝導であると示唆される。一方で Li2Pt3B の実験結果は

3.5節で紹介した空間反転対称性が破れた超伝導の一般的な理論から予想される振る舞いと矛盾す

る [5]。

電子相関効果を無視した弱結合理論によると、立方晶の空間反転対称性が破れた超伝導の磁化

率は絶対零度で常伝導状態の値の 2/3 に減少するはずである [25, 33]。しかし、Li2Pt3B のナイト

シフトの実験結果からはスピン磁化率のそのような減少は見られない [47, 53]。この実験結果から

Li2Pt3B はスピン三重項超伝導であると提案されている [47, 53]。しかしながら、µBH � kBTc の

ように磁場が弱いときにはスピン磁化率は超伝導秩序変数の対称性に依らない [54]。実際に理論研

究 [55, 56]で示されている超伝導秩序変数でも Li2Pt3Bのナイトシフトの結果と矛盾している。超

伝導状態では電子相関効果によってスピン磁化率が増強されるという報告 [25]もある (図 30)が、

Li2Pd3Bと Li2Pt3Bでは電子相関効果は無視できるので [49, 51]、電子相関効果がスピン磁化率増

強の原因とは考えられない。他にも空間反転対称性が破れている重い電子系の超伝導体 CePt3Siで

は磁気秩序の影響が指摘されている [22, 57]。しかし、Li2Pt3B では磁気秩序は起こらない。この

ように従来型の空間反転対称性が破れた超伝導体である Li2Pd3Bに比べて、Li2Pt3Bの超伝導状態

ははっきりと解明されない。

Li2Pt3Bと Li2Pd3Bの違いとしては反対称スピン軌道相互作用の大きさが挙げられ、Li2Pt3Bで
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5 研究背景と研究目的

図 13 Li2Pd3Bと Li2Pt3Bにおけるナイトシフト [47]。ここでは超微細結合定数が負であるた
め、ナイトシフトの増加はスピン磁化率の減少に対応している。

図 14 固容系 Li2(Pd1−xPtx)3Bにおけるナイトシフト [53]。
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6 模型

は大きな反対称スピン軌道相互作用が指摘されている [58]。結晶構造の変形 [53] と同様に Pt イ

オンの LS結合の増加によって、Li2Pt3Bの反対称スピン軌道相互作用が大いに増強される。第一

原理バンド計算によると反対称スピン軌道相互作用のこの増強によって、フェルミ面のトポロジ

カル転移が起こる [59]。Li2Pd3B のフェルミ面はいくつかのスピン分裂したフェルミ面のペアか

らなる。一方、Li2Pt3Bのフェルミ面ではスピン分裂したフェルミ面の片方がいくつか消失してい

る。固容系 Li2(Pd1−xPtx)3Bの結晶構造の実験研究によると、約 x ∼ 0.8のところで構造変化が起

こる [53]。おそらく、ここでフェルミ面のトポロジカル転移が起こっていると考えられる。

本論文のこの第 II部での研究目的は超伝導状態での反対称スピン軌道相互作用によるフェルミ

面のトポロジカル転移の影響を明かにすることである。ここでは超伝導状態のスピン磁化率におけ

る 3種類のフェルミ面のトポロジカル転移の役割を調べる。1つ目の (A)タイプは図 15(a)で示さ

れるように反対称スピン軌道相互作用の増加によってスピン分裂したフェルミ面の 1 つが消える

場合である。2つ目の (B)タイプは図 15(b)で示されるように反対称スピン軌道相互作用の増加に

よってフェルミ面がディラックポイントを横切る場合である。最後に (C)タイプは図 15(c)のよう

にスピン分裂したフェルミ面の 1つがヴァン・ホーブ特異点を横切る場合である。ここでの解析で

はシングルバンドに基づいて行うため、Li2(Pd1−xPtx)3Bの電子構造は再現されていない。しかし、

以下で示されるようにフェルミ面のトポロジカル転移はバンド構造に依らない。そのため、フェル

ミ面のトポロジカル転移が Li2(Pd1−xPtx)3Bの異なる超伝導特性の原因であると期待される。また、

本研究はこの物質に限らずに大きな反対称スピン軌道相互作用を持つ他の空間反転対称性が破れた

超伝導体にも適用できると考える。

6 模型

ここからは用いる模型を紹介する。シングルバンドのハミルトニアンは

H =
∑
k,s

ε(k)c†
kscks + α

∑
k,s,s′

g(k) · σss′c
†
kscks′ +

1
2

∑
k,s,s′

[
∆ss′(k)c†

ksc
†
−ks′ + h.c.

]
, (6)

である。ここで cks(c
†
ks) は運動量 k、スピン s の電子の消滅 (生成) 演算子である。分散関係

ε(k) は反対称スピン軌道相互作用を大きくした際にフェルミ面のトポロジカル転移が起こる

ように決める。化学ポテンシャル µ は分散関係に含まれており、サイト当たりの粒子数 n が

一定になるように決まる。第 2 項が反対称スピン軌道相互作用である。反対称な g ベクトル

g(−k) = −g(k) のため、時間反転対称性は保存する。この第 2 項によりバンドの二重縮退が

ε±(k) = ε(k) ± α|g(k)|のように解かれる。本研究における gベクトルは、2次元系ではラシュバ型

スピン軌道相互作用 g(k) = (− sin ky, sin kx, 0)、3 次元系ではキュービック型スピン軌道相互作用

g(k) = (sin kx, sin ky, sin kz)を採用する。

式 (6)の第 3項は平均場近似による超伝導の秩序変数である。秩序変数 ∆ss′(k)は反対称スピン

軌道相互作用によってスピン一重項と三重項が混成する。しかし、絶対零度でのスピン磁化率は大

きな反対称スピン軌道相互作用 |∆ss′ | � α では秩序変数の対称性に依らない [25, 33, 54]。そのた
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7 計算結果

図 15 フェルミ面のトポロジカル転移の模式図。(a) (A)タイプ: スピン分裂したフェルミ面の
1つが消える。(b) (B) タイプ: フェルミ準位がディラックポイントを横切る。(a) と (b) での太
線はスピン分裂した 2つのバンドを表す。矢印はそれぞれのバンドのスピンである。(c) (C)タ
イプ: フェルミ面がヴァン・ホーブ特異点 (丸点)を横切る点線と実線は ε+ バンドと ε− バンド

のフェルミ面をそれぞれ表す。

め、スピン三重項成分を無視し、スピン一重項 S波の秩序変数を仮定する (∆↑↓(k) = −∆↓↑(k) = ψ)。

いくつかの実験結果 [47, 53]においては Li2Pt3Bは P波超伝導であると示されている。しかし、ス

ピン磁化率の解析からは S波と P波超伝導の区別をすることはできないため、ここではその可能

性には触れない。秩序変数の大きさは |ψ| ≤ 0.01と小さめにとる。これは多くの空間反転対称性が

破れた超伝導体で実現している |∆ss′ (k)| � αを満足する。

7 計算結果

ここ節では絶対零度 T = 0 での超伝導状態のスピン磁化率の計算を行う。スピン磁化率

χ = limH→0〈M〉/H の計算方法は磁場H での磁化 〈M〉 を計算し、H → 0 の極限を取ることで求

める。ゼーマン項として HZ = −(gµB/2)Σk,s,s′H · σss′c
†
kscks′ を導入する。ここで g = 2と仮定し、

µB はボーア磁子である。まず、最初にラシュバ型スピン軌道相互作用を持つ 2次元系の計算を行

い、その後にキュービック型スピン軌道相互作用を持つ 3次元系の計算を行う。2次元系において

は、ab面のスピン磁化率に注目する。なぜなら、c軸方向のスピン磁化率は超伝導状態になっても

減少しないからである [32]。一方で 3 次元の立方晶系ではスピン磁化率は等方的である。スピン

磁化率は常伝導状態の値で規格化された χs/χn の値を見ていく。ここで、χs は超伝導状態のスピン

磁化率であり、常伝導状態のスピン磁化率 χn は |∆ss′ (k)| = 0として計算される。

19



7 計算結果 7.1 2次元系

7.1 2次元系

ラシュバ型スピン軌道相互作用 g(k) = (− sin ky, sin kx, 0)の 2次元系の計算から始める。分散関

係は、

ε(k) = 2t1(cos kx + cos ky) + 4t2 cos kx cos ky + 2t3(cos 2kx + cos 2ky) − µ. (7)

と仮定する。バンド幅 W = 8の (t1, t2, t3, n) = (−0.25, 0.5, 0.8, 0.1)のパラメーターではタイプ (A)

のトポロジカル転移が α = 0.325で起こる (図 16)。図 17(a)は反対称スピン軌道相互作用 αの関

数としての規格化されたスピン磁化率 χs/χn を示す。α = 0.325で規格化されたスピン磁化率の不

連続な飛びが見られる。この飛びは αを大きくすると起こるタイプ (A)のトポロジカル転移での

常伝導状態のスピン磁化率 χn の急激な減少によって引き起こされる。一方で、超伝導状態のスピ

ン磁化率 χs はこのトポロジカル転移の影響をほとんど受けない。

ここでスピン磁化率を 3.5 節でも紹介したパウリ項とヴァンブレック項に分けて、これらの変

化を明らかにする。スピン磁化率のヴァンブレック項は常伝導状態の動的なスピン磁化率 χn(q, ω)

を用いて χV = limω→0limq→0χn(q, ω) と定義される。一方で、実験で観測されるスピン磁化率は

χn = limq→0limω→0χn(q, ω)として得られる。パウリ項はこの差 χP = χn − χV である。このパウリ

項 χP はバンド内の寄与から生じ、絶対零度 T = 0では完全に抑制される。一方でヴァンブレック

項 χV は ε+ と ε− バンドのバンド間遷移から生じ、これは超伝導の影響をほとんど受けない。ここ

でのヴァンブレック項 χV は軌道自由度から生じる通常の温度に依存しないヴァンブレック磁化率

とは異なるので注意が必要である。ここで出てくるヴァンブレック項 χV は反対称スピン軌道相互

作用 αがフェルミエネルギーに比べて十分小さいときにはパウリ項 χP と同じような温度依存性を

示す。このように、この χV は NMRのナイトシフトのスピン成分 Ks に含まれる。一方で軌道自

由度から生じる通常のヴァンブレック磁化率は軌道部分 Korb に含まれる。NMRの実験でよく解析

kx

ky

π−π 0
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0

π

(a) α=0

kx
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π−π 0
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0

π

(b) α=0.2
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π−π 0
−π

0

π

(c) α=0.35

図 16 2次元系におけるタイプ (A)のフェルミ面のトポロジカル転移。(a) α = 0ではフェルミ
面がスピン縮退している。(b) α = 0.2でのスピン分裂したフェルミ面。青線が ε+、紫線が ε− の

バンドのフェルミ面を表す。(c) α = 0.35ではタイプ (A)のトポロジカル転移により ε+ のバン

ドのフェルミ面が消えている。
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7 計算結果 7.1 2次元系
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図 17 (a) ラシュバ型スピン軌道相互作用をもつ 2 次元系での規格化されたスピン磁化率
χs/χn(実線)。式 (7)の分散関係のパラメーターは (t1, t2, t3, n) = (−0.25, 0.5, 0.8, 0.1)と仮定する。
この時、α = 0.325 でタイプ (A)のトポロジカル転移が起こる。常伝導状態のスピン磁化率 χn

は点線で示されている。また、パウリ項 χP とヴァンブレック項 χV は点破線と破線でそれぞれ

示されている。図 17(a)と 18と 20の水平の細い点線は従来型のラシュバ型超伝導体の規格化
されたスピン磁化率 χs/χn = 1/2 [32]を表す。(b)α = 0.325での常伝導状態の状態密度。実線は
全バンドの状態密度を表す。ε+ と ε− バンドの状態密度は点破線と点線でそれぞれ示されてい

る。垂直の破線はフェルミエネルギーを表す。

されているように、ここではスピン部分 Ks からなるスピン磁化率に焦点を当てている。そのスピ

ン磁化率は常伝導状態では χn = χP + χV として得られる。一方、超伝導状態ではヴァンブレック

項とほぼ等しい χs ≈ χV。

パウリ項 χP はフェルミ準位の状態密度に比例するから、タイプ (A)のフェルミ面のトポロジカ

ル転移におけるフェルミ面の消失は χP を χn と同じように減少させる。2次元系では状態密度の端

が不連続であるから (図 17(b))、対応してパウリ項の減少は不連続な形で現れる。一方で超伝導状

態のスピン磁化率はヴァンブレック項 χV から決まるので、フェルミ面の消失の影響をほとんど受

けない。このような理由で規格化されたスピン磁化率 χs/χn はタイプ (A)のフェルミ面のトポロジ

カル転移で増加する。反対称スピン軌道相互作用が大きな領域 α > 0.325では αを大きくしていく

と χs/χn は徐々に減少していく。これはフェルミ面の分裂幅が大きくなりヴァンブレック項が小

さくなるからである。反対称スピン軌道相互作用 α が臨界値 αc = 0.325 より少し大きいときに、

χs/χn が典型的な値 1/2よりもかなり大きくなっていることを強調しておく。

次にタイプ (B) のフェルミ面のトポロジカル転移を考える。式 (7) のパラメーターとして

(t1, t2, t3, n) = (−1, 0, 0, 0.1)と仮定すると、α = 1.22でフェルミ面がディラックポイントを横切る。

図 18に示されているように α > 1.22において χs/χn はタイプ (A)とは対照的に減少する。これは

フェルミ準位での状態密度が増加し、このためパウリ項 χP が α > 1.22で増加するからである。

規格化されたスピン磁化率 χs/χn はタイプ (C)のフェルミ面のトポロジカル転移で増加すること

が藤本によって調べられている [25]。本研究でもその結果を再現したが、タイプ (A) のトポロジ

カル転移に比べて規格化されたスピン磁化率の増強は小さい。ここで式 (7)のパラメーターとして
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図 18 式 (7) のパラメーターが (t1, t2, t3, n) = (−1, 0, 0, 0.1) のときの規格化されたスピン磁化
率。タイプ (B) のフェルミ面のトポロジカル転移は α = 1.22 で起こる。この図の線は図 17(a)
と同じ量である。
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図 19 2 次元系におけるタイプ (A) と (C) のフェルミ面のトポロジカル転移。(a) α = 0 では
フェルミ面がスピン縮退している。(b) α = 0.7でのスピン分裂したフェルミ面。青線が ε+、紫

線が ε− のバンドのフェルミ面を表す。ε− バンドのフェルミ面がヴァン・ホーブ特異点に掛かっ

ていた。(c) α = 0.22ではタイプ (A)のトポロジカル転移で ε+ のバンドのフェルミ面が消えて

いる。

(t1, t2, t3, n) = (−0.25, 0.5, 0.8, 0.8)と仮定すると、α = 0.69でタイプ (C)のトポロジカル転移が起こ

る。図 20から χs/χn が転移点 α = 0.69で減少し、そこから αを大きくしていくと α > 0.69では

増加しているのが分かる。さらに、αを大きくしていくと χs/χn は α = 2.16で起こるタイプ (A)の

トポロジカル転移で大きく増加する (フェルミ面の αによる変化の様子は図 19に示されている)。

このように、タイプ (C) のトポロジカル転移による χs/χn の α > 0.69 における増加がタイプ (A)

のトポロジカル転移による増加より小さいことが分かる。
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図 20 式 (7)のパラメーターが (t1, t2, t3, n) = (−0.25, 0.5, 0.8, 0.8)のときの規格化されたスピン
磁化率。タイプ (C)のフェルミ面のトポロジカル転移が α = 0.69で起こり、タイプ (A)のトポ
ロジカル転移が α = 2.16で起こる。この図の線は図 17(a)と同じ量である。

7.2 3次元系

ここからは立方対称性の 3次元系を見ていく。キュービック型スピン軌道相互作用を考え、gベ

クトルは g(k) = (sin kx, sin ky, sin kz)と仮定する。分散関係は、

ε(k) = 2t1(cos kx + cos ky + cos kz)
+ 4t2(cos kx cos ky + cos ky cos kz + cos kz cos kx)
+ 8t3 cos kx cos ky cos kz

+ 2t4(cos 2kx + cos 2ky + cos 2kz) − µ、 (8)

とする。バンド幅が W = 17.24のパラメーター (t1, t2, t3, t4, n) = (−0.8, 0.275, 0.1125, 0.8, 0.2)を選

ぶと、α = 0.92でタイプ (A)のトポロジカル転移が起こる。そのフェルミ面の変化の様子を図 21

に示す。図 22(a)で示されるようにトポロジカル転移点で規格化されたスピン磁化率 χs/χn は最大

値をとる。2次元系の場合 (図 17(a))とは対照的に χs/χn は連続的に増加する。これは図 22(b)か

らも分かるようにバンドの端 ε = εc での状態密度が ρ(ε) ∝ √ε − εc のように連続的に減少するか

らである。状態密度のこのような振る舞いのため、規格化されたスピン磁化率 χs/χn のフェルミ面

のトポロジカル転移による増強は 2次元系に比べて変化が小さい。

図 22(a) における χs/χn の χs/χn = 2/3 からの小さな増加では Li2Pt3B で観測された大き

な χs/χn を説明できない。つまり、大きなスピン磁化率の原因が他にあると考えられる。こ

こではほぼ χs/χn ∼ 1 が実現する場合の結果を示す。式 (8) の分散関係のパラメーターとし

て (t1, t2, t3, t4, n) = (−0.8, 0.275, 0.1125, 0.8, 0.9) と仮定すると、ε− と ε+ バンドのフェルミ面が

α = 0.82 と α = 2.3 でそれぞれヴァン・ホーブ特異点を横切る (タイプ (C))。そして、さらに反

対称スピン軌道相互作用を大きくすると ε+ バンドのフェルミ面が α = 3.6 で消失する (タイプ

(A))。そのフェルミ面の変化の様子を図 23に示す。この時、図 24で示されるように α > 3.6では

χs/χn > 0.9となる大きなスピン磁化率が得られる。
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7 計算結果 7.2 3次元系

図 21 3 次元系におけるタイプ (A)のフェルミ面のトポロジカル転移。α = 0ではフェルミ面
がスピン縮退している。α = 0.5でのスピン分裂したフェルミ面。青面が ε+、紫面が ε− のバン

ドのフェルミ面を表す。α = 0.92ではタイプ (A)のトポロジカル転移により ε+ のバンドのフェ

ルミ面が消えている。
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図 22 (a) キュービック型スピン軌道相互作用をもつ 3 次元系での規格化されたスピン磁化率
χs/χn(実線)。式 (8) の分散関係のパラメーターを (t1, t2, t3, t4, n) = (−0.8, 0.275, 0.1125, 0.8, 0.2)
と仮定する。α = 0.92でタイプ (A)のフェルミ面のトポロジカル転移が起こる。この図の線は
図 17(a)と同じ量である。図 22(a)と 24の水平の細い点線は従来型のキュービック型超伝導体
の規格化されたスピン磁化率 χs/χn = 2/3 [25, 33]を表す。(b) α = 0.92での常伝導状態の状態
密度。この図の線は図 17(b)と同じ量である。垂直の破線はフェルミエネルギーを表す。

24



7 計算結果 7.2 3次元系

図 23 3 次元系におけるタイプ (A) と (C) のフェルミ面のトポロジカル転移。α = 0ではフェ
ルミ面がスピン縮退している。スピン分裂したフェルミ面はそれぞれ、青面が ε+、紫面が ε− の

バンドのフェルミ面を表す。α = 0.82では ε− のバンドのフェルミ面がヴァン・ホーブ特異点に

掛かる。次に α = 2.3では ε+ のバンドのフェルミ面がヴァン・ホーブ特異点に掛かる。そして、

α = 3.6ではタイプ (A)のトポロジカル転移で ε+ のバンドのフェルミ面が消える。
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図 24 (a) 式 (8) のパラメーターを (t1, t2, t3, t4, n) = (−0.8, 0.275, 0.1125, 0.8, 0.9) と仮定した際
の規格化されたスピン磁化率 χs/χn。α = 0.82と α = 2.3でタイプ (C)、α = 3.6でタイプ (A)の
フェルミ面のトポロジカル転移が起こる。(b) α = 3.6での常伝導状態の状態密度。この図の線
は図 17(b)と同じ量である。垂直の破線はフェルミエネルギーを表す。

ここでまた、得られた大きなスピン磁化率をパウリ項とヴァンブレック項の観点から説明する。

簡単のため、重い ε+ バンドのフェルミ面の小さな電子ポケットと軽い ε− バンドのフェルミ面の小

さな正孔ポケットを考える。スピン磁化率のパウリ項は状態密度、

ρ(εF) =

√
2m3

e(εF − εc+)
4π2 +

√
2m3

h(εc− − εF)

4π2 ,
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8 第 II部のまとめと議論

に比例する。ここで、この状態密度の第 1 項は重い電子バンド、第 2 項は軽い正孔バンドからの

寄与であり、有効質量は me � mh であると仮定する。また、εc+ と εc− はそれぞれのバンドの端で

ある。反対称スピン軌道相互作用を大きくしていき、その重い電子ポケットが消えるとき、状態密

度は、

ρ(εF) =

√
2m3

h(εc− − εF)

4π2 ,

のように大きく減少する。この状態密度の減少はパウリ項の減少につながる。一方で、ヴァンブ

レック項はほとんど影響を受けない。つまり、図 24(a)のようにスピン分裂したフェルミ面の有効

質量が異なり、重いバンドのフェルミ面が消えると、このようにして規格化されたスピン磁化率

χs/χn = χV/(χP + χV)はタイプ (A)のトポロジカル転移点に近づくにつれて十分大きな値をとる。

実際に図 24(b)の α = 3.6での状態密度に示されているように、状態密度の大きなバンドがタイプ

(A)のトポロジカル転移で消えている。これは Li2Pt3Bの大きなスピン磁化率を再現する可能なメ

カニズムである。ただし、小さなパウリ項が実現するフェルミ面のトポロジカル転移以外の他の可

能性が完全に排除されるわけではない。また、フェルミエネルギーに比べて小さな反対称スピン軌

道相互作用によってはこのような小さなパウリ項が実現されないことを強調したい。

第一原理バンド計算によると Li2Pd3B から Li2Pt3B へは連続的なフェルミ面のトポロジカル転

移が示されている [58,59]。このように Li2(Pd1−xPtx)3Bのフェルミ面の興味深いトポロジーが超伝

導状態における異常なスピン磁化率の原因になっているのかもしれない。しかし、Pt イオンの増

加による状態密度の減少ははっきりとは観測されていない [48]。そのため、我々の提案は実現して

いないように思われる。しかしながら、実際の Li2(Pd1−xPtx)3Bは多軌道であるので単純ではない。

Li2(Pd1−xPtx)3B のフェルミ面のトポロジカル転移も多軌道のため、部分的に起こっていると考え

られる。本研究では 1軌道模型のため、正確に Li2(Pd1−xPtx)3Bの電子構造を再現していない。そ

のため、Li2(Pd1−xPtx)3B の超伝導状態を明かにするために現実的な多軌道模型での解析が要求さ

れる。

8 第 II部のまとめと議論

この第 II部では反対称スピン軌道相互作用によるフェルミ面のトポロジカル転移がある空間反

転対称性が破れた超伝導のスピン磁化率を調べた。タイプ (A)のスピン分裂したフェルミ面の一つ

が消えるトポロジカル転移では規格化されたスピン磁化率 χs/χn は増加する。一方で、フェルミ面

がディラックポイントを横切るタイプ (B)のトポロジカル転移では χs/χn は減少する。タイプ (C)

のフェルミ面がヴァン・ホーブ特異点を横切る場合のトポロジカル転移においても χs/χn は増加す

るが、タイプ (A)のトポロジカル転移による増加よりは小さい。スピン磁化率 χs/χn はタイプ (A)

のトポロジカル転移点で最大値をとり、その転移点より大きな反対称スピン軌道相互作用 αにおい

ても大きな値をとる。

スピン磁化率のこのような振る舞いは状態密度から理解される。状態密度はバンド構造に依存す
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8 第 II部のまとめと議論

るが、各トポロジカル転移において普遍的な変化を示す。よって、本研究で得られたトポロジカル

転移による変化は定性的にはバンド構造に依らない。また、これらの結果は超伝導の対称性にも依

らない。

フェルミ面のトポロジカル転移による影響は状態密度のバンドの端の不連続な飛びのため 2次元

系で顕著に現れる。ただし 3 次元系においても、連続的にタイプ (C) と (A) のトポロジカル転移

が起こるときに、スピン磁化率は超伝導状態になってもほとんど変化しない結果が得られた。つま

り、実験誤差の範囲内ではあるが図 13 と 14 で示されている Li2Pt3B における NMR のナイトシ

フトの実験結果 [47, 53]と一致する大きなスピン磁化率 χs/χn > 0.9が得られた。一般的にそのよ

うな大きなスピン磁化率は反対称スピン軌道相互作用によって状態密度が十分に減少したときに得

られる。本研究ではそのようなバンド構造の一例を示した。今回の 1 軌道模型では Li2Pt3B の多

軌道構造は再現できないが、本研究ではフェルミ面のトポロジカル転移が重要な役割を果たすこ

とを示している。実際に第一原理バンド計算 [58, 59]では大きな反対称スピン軌道相互作用による

Li2Pt3Bのフェルミ面のトポロジカル転移が示されている。一方で Li2Pd3Bでは反対称スピン軌道

相互作用が小さいためトポロジカル転移は起こっていない。Li2Pt3Bの超伝導状態における興味深

いフェルミ面のトポロジーの影響を明らかにするためには、Li2(Pd1−xPtx)3B の正確なバンド構造

を再現する多軌道模型での解析が必要である。
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9 研究背景と研究目的

第 III部

電子相関効果

空間反転対称性が破れた系における電子相関効果が重要であることが実験、理論の両方から分

かっている。そこで、この第 III部では空間反転対称性が破れた系における電子相関効果について

議論する。

まず、9節では空間反転対称性の破れた系において電子相関効果が現れている例をいくつか紹介

する。そして、ここでの研究目的を述べる。次に 10節では解析に用いたラシュバ・ハバードモデ

ルを紹介する。そして、グリーン関数、準粒子の繰り込みについての定式化を行う。2次摂動での

数値計算と解析計算の結果を 11節で示す。さらにより高次の効果を調べるために 3次摂動で得ら

れた結果を 12節で示す。最後の 13節で第 III部のまとめと議論を行う。

9 研究背景と研究目的

反対称スピン軌道相互作用が生じる空間反転対称性が破れた系において電子相関効果は重要な

役割を果たす。その例として、空間反転対称性が破れている強相関電子系の超伝導体、CeRhSi3 と

CeIrSi3 における巨大な上部臨界磁場が挙げられる [60, 61]。これらの物質は図 25と 26に示され

るように正方晶の結晶構造を持ち、c軸方向の空間反転対称性が破れている。常圧では反強磁性を

示し、圧力を印加していくと超伝導が現れる。図 27と 28にこれらの物質の上部臨界磁場 Hc2 を

示す。図から分かるように、これらの物質では転移温度が数 K のオーダーにもかかわらず、30T

に届きそうな巨大な上部臨界磁場が観測されている。このような振る舞いの原因はラシュバ型スピ

ン軌道相互作用と電子相関効果の 2つの効果があることで説明される。これは多田らによる数値計

算によって実験結果を上手く再現していることからも分かる [62, 63]。3.5 節で紹介したように異

常な常磁性効果により H ‖ zでは常磁性対破壊効果がなく、上部臨界磁場は軌道対破壊効果で決ま

る。この軌道対破壊効果で決まる上部臨界磁場は常磁性対破壊効果で決まるものより大きく強結合

効果の影響を受ける。これによって、温度を下げていくとペアリング相互作用は大きくなるのに対

し、準粒子のダンピングは小さくなり、大きな上部臨界磁場が得られる。さらにこの効果は量子臨

界点に近づくにつれて大きくなることが示されている (図 29)。このように、ラシュバ型スピン軌

道相互作用と電子相関効果の 2つの組み合わせで説明される。

他には理論計算によって 3.1節の磁気電気効果や 3.2節の異常ホール効果などの磁気応答が電子

相関効果によって現れやすくなることが示されている [25, 26]。ここで、フェルミ液体論に基づい

た解析による磁気電気効果係数 Υxy [26]を紹介する。その式は、

Υxy ∼
µB

ev∗Fρ
· αkF

EF
∝ γ

ρ
, (9)

と表される。ここで、v∗F は電子相関効果によって繰り込まれたフェルミ速度、γは比熱係数、ρは

電気抵抗である。重い電子系では一般的に電気抵抗は ρ ∼ ρ0 +Cγ2T 2 (ここで ρ0 は残留抵抗、C は
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9 研究背景と研究目的

図 25 CeRhSi3 の結晶構造と温度-圧力相図 [9]。

図 26 CeIrSi3 の結晶構造と温度-圧力相図 [64]。

図 27 CeRhSi3 の上部臨界磁場 [60]。 図 28 CeIrSi3 の上部臨界磁場 [61]。

比例定数)と表されるため、十分低温では γに比例する形になり Υxy が増強する。このように電子

相関効果によって磁気応答が顕著に現れやすくなるが、全ての応答が増強されるわけではない。例

えば、スピンホール電導度は電子相関効果の影響を受けず、バンド構造によって決まる [25]。

また、図 30に示さるように電子相関効果によって超伝導状態のスピン磁化率が増強されるとい

う報告もある [25]。

このように反対称スピン軌道相互作用と電子相関効果との間には重要な関係があることが分か

る。理論的な観点からは磁性 [65]や超伝導 [22,57,62,63,66–69]のような長距離秩序については集

中的に研究されている。さらには、電子相関効果によって自発的な空間反転対称性が破れと反対称

スピン軌道相互作用が生じる場合があり、このようなことについても研究されている [39, 70–72]。

しかしながら、フェルミ液体での電子相関効果は少しの研究 [25, 62, 63]を除いて、ほとんど調べ
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9 研究背景と研究目的

図 29 理論計算による上部臨界磁場の温度依存性 [63]。四角で表されているのが軌道対破壊効
果と常磁性対破壊効果の両方を考慮しており、上の線ほど量子臨界点に近い。左：H ‖ z。右：
H ⊥ z。

図 30 超伝導磁化率の相互作用依存性 [25]。丸印が α=0.5、バツ印が α=1.0の結果である。

られていない。

空間反転対称性が破れている金属のフェルミ液体論は藤本によって 2次元ラシュバ・ハバード模

型に基づいて定式化されている [25]。この時、2次摂動に基づき自己エネルギーの対角成分だけを

考慮し数値計算されている。図 30のスピン磁化率の数値計算がまさにそうである。また、3次元

系での現象論に基づくスピン揺らぎが多田らによって調べられている [62, 63]。しかし、ここでも

自己エネルギーの非対角成分は無視されている。このように自己エネルギーの非対角成分が考慮さ

れないと、藤本による模型 [25]で示されるように反対称スピン軌道相互作用の繰り込みは無視さ

れてしまう。他にはラシュバ・ハバード模型の 1次元での解析が Gothと Assaadによって行われ

ている [73]。しかし、これは 1次元系であるため、ランダウのフェルミ液体論は適用されない。そ

こで、本研究ではフェルミ液体での電子相関効果を 2次元ラシュバ・ハバード模型を用いて明らか

にする。その際に先行研究で無視されていた自己エネルギーの非対角成分を対角成分と同等に考慮
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9 研究背景と研究目的

して計算を行う。電子相関の効果は自己エネルギーに含まれるが、この自己エネルギーを計算する

ためには何かしらの近似を使う必要がある。ここではクーロン相互作用に対する摂動展開を行う摂

動論を用いる。この摂動論は弱結合領域でのみ妥当な近似法ではあるが、その代わりに低次の全て

の自己エネルギーのダイアグラムを取り入れることができるというメリットがある。また、電子相

関効果を取り入れる方法としては他に動的平均場理論 (DMFT) もある。しかし、この方法では自

己エネルギーの波数依存性が考慮されない。この後の計算結果で示すが反対称スピン軌道相互作用

がある場合にはこの自己エネルギーの波数依存性が重要な役割を果たすことが分かる。そのため、

摂動論を用いた解析を行う。
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10 模型と計算手法

10 模型と計算手法

この節では初めに第 III部で用いるモデルハミルトニアンを紹介する。その後に反対称スピン軌

道相互作用を考慮したグリーン関数、自己エネルギーを説明する。さらに次の節から示していく有

効質量、フェルミ面の分裂幅を定義し、その計算方法まで述べる。

10.1 モデルハミルトニアン

空間反転対称性が破れている系における電子相関効果を調べるために、ここでは 2次元ハバード

モデルを用いる。空間反転対称性の破れから生じる反対称スピン軌道相互作用を取り入れた拡張し

たハバードモデルになっている。モデルハミルトニアンは、H0 を無摂動項、Hint を摂動項として

次のように表される。

H = H0 + Hint, (10)

H0 =
∑
k,s

ε(k)c†
kscks + α

∑
k,s,s′

g(k) · σss′c
†
kscks′ , (11)

Hint = U
∑

i

ni↑ni↓. (12)

ここで、cks(c
†
ks)は運動量 k、スピン s =↑, ↓の電子の消滅 (生成)演算子である。σ はベクトル表

示のパウリ行列である。nis はスピン sのサイト iにおける電子の数演算子である。ここから、各項

を説明していく。

H0 の第 1項目は分散関係である。ここではシンプルに 2次元正方格子を考え、第 2次近接項ま

で考慮したタイトバインディング近似を用いて、

ε(k) = −2t1(cos kx + cos ky) + 4t2 cos kx cos ky − µ, (13)

と表される。ここで µは化学ポテンシャルである。H0 の第 2項目は空間反転対称性の破れから生

じる反対称スピン軌道相互作用である。αは結合定数を表している。よく使われる表記 [5]の gベ

クトル g(k)によって反対称スピン軌道相互作用は特徴づけられる。特に本研究では固体物理の多

くの分野で研究されているラシュバ型スピン軌道相互作用に注目する。この gベクトルの運動量依

存性は正確にはマルチバンドモデルから微視的に導出される [22–24]。しかし、本論文では簡単の

ためにシンプルな形のラシュバ型スピン軌道相互作用を採用する。それは、

g(k) = 2t1(− sin ky, sin kx, 0), (14)

と表され、この形はブリルアンゾーンの周期性を満足している。微視的な導出からは電子構造にお

いて軌道縮退がない場合にこの形になることが分かっている [23, 24, 74, 75]。反対称スピン軌道相

互作用の他の種類については 13節で議論する。最後の Hint が相互作用を表す項になっており、オ

ンサイトのクーロン相互作用を表している。このクーロン相互作用 U に関する摂動展開を行い、

弱結合領域での電子相関効果を調べる。
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10.2 グリーン関数

電子相関効果を調べるためにグリーン関数に基づいた解析を行う。そこで反対称スピン軌道相互

作用を考慮したグリーン関数をここでは紹介する。反対称スピン軌道相互作用があるため、スピン

の自由度がありグリーン関数は 2×2の行列で表される。通常の空間反転対称性がある場合ではこ

のグリーン関数の非対角成分は出てこない (オンサイトのクーロン相互作用の場合)。まず、相互作

用がない場合 (U = 0)のグリーン関数 Ĝ(0)(k)から見ていく。それは次のように表され、

Ĝ(0)(k, iωn) =
(
iωn Î − ε(k)Î − αg(k) · σ

)−1

=

(
iωn − ε − αgz −α(gx − igy)
−α(gx + igy) iωn − ε + αgz

)−1

=
∑
λ=±

 Î + λ g
|g| · σ
2

G(0)
λ (k, iωn), (15)

となる。ここで Î は単位行列、ωn = (2n − 1)πT はフェルミオンの松原振動数である。最後の式に

ある G(0)
λ (k, iωn)はバンド表示のグリーン関数で、

G(0)
λ (k, iωn) =

1
iωn − ε(k) − λα|g(k)| , (16)

と表される。ここで λ = ±は反対称スピン軌道相互作用によってスピン分裂したバンドのインデッ
クスである。この詳しい導出は付録 B.1に記述する。ここで、各成分を具体的に書き表すと、

G(0)
↑↑ (k, iωn) =

1
2

(
G(0)
+ (k, iωn) +G(0)

− (k, iωn)
)
+

gz(k)
2|g(k)|

(
G(0)
+ (k, iωn) −G(0)

− (k, iωn)
)
, (17)

G(0)
↑↓ (k, iωn) =

gx(k) − igy(k)
2|g(k)|

(
G(0)
+ (k, iωn) −G(0)

− (k, iωn)
)
, (18)

G(0)
↓↑ (k, iωn) =

gx(k) + igy(k)
2|g(k)|

(
G(0)
+ (k, iωn) −G(0)

− (k, iωn)
)
, (19)

G(0)
↓↓ (k, iωn) =

1
2

(
G(0)
+ (k, iωn) +G(0)

− (k, iωn)
)
− gz(k)

2|g(k)|
(
G(0)
+ (k, iωn) −G(0)

− (k, iωn)
)
, (20)

となる。次にここで採用している gベクトルがラシュバ型 (g(k) = (− sin ky, sin kx, 0))の場合の各

成分を書き表すと、

G(0)
↑↑ (k, iωn) =

1
2

(
G(0)
+ (k, iωn) +G(0)

− (k, iωn)
)
, (21)

G(0)
↑↓ (k, iωn) =

− sin ky − i sin kx

2
√

sin2 kx + sin2 ky

(
G(0)
+ (k, iωn) −G(0)

− (k, iωn)
)
, (22)

G(0)
↓↑ (k, iωn) =

− sin ky + i sin kx

2
√

sin2 kx + sin2 ky

(
G(0)
+ (k, iωn) −G(0)

− (k, iωn)
)
, (23)

G(0)
↓↓ (k, iωn) =

1
2

(
G(0)
+ (k, iωn) +G(0)

− (k, iωn)
)
, (24)
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となる。これらから、G(0)
↑↑ (k, iωn) = G(0)

↓↓ (k, iωn)であることがすぐに分かる。また、g(k) = 0の時

は、G(0)
↑↓ (k, iωn) = G(0)

↓↑ (k, iωn) = 0である。

次に相互作用がある場合 (U , 0)のグリーン関数を考える。先ほどの裸のグリーン関数に自己エ

ネルギー Σ̂R(k)を考慮することで得られる。この自己エネルギーもグリーン関数と同様に反対称ス

ピン軌道相互作用によって 4成分あり行列で表される。これまでの研究 [25, 62, 63]ではこの自己

エネルギーの非対角成分は無視されているが、自己エネルギーの対角成分 ΣR
↑↑(k)、ΣR

↓↓(k)だけでな

く、非対角成分 ΣR
↑↓(k)、ΣR

↓↑(k)も重要な役割を果たすことが後ほど分かる。ここからは実際に物理

量を計算するために解析接続 (iωn → ω)した遅延グリーン関数 ĜR(k)を考えていく。同様に自己

エネルギーも解析接続したものを用いる。その遅延グリーン関数は、

ĜR(k) =
(
ωÎ − ε(k)Î − αg(k) · σ − Σ̂R(k)

)−1

=

(
ω − ε − αgz − ΣR

↑↑ −α(gx − igy) − ΣR
↑↓

−α(gx + igy) − ΣR
↓↑ ω − ε + αgz − ΣR

↓↓

)−1

, (25)

と表される。ここでは波数と振動数を合わせて k = (k, ω) と簡略した。次にスピン表示で表

されている自己エネルギーをベクトル表示 Σ̂R(k) = ΣR
0 (k)Î + ΣR(k) · σ に書き換える。ここで

ΣR(k) = (ΣR
x (k),ΣR

y (k),ΣR
z (k))であり、具体的に書くと

Σ̂R(k) =
(
ΣR
↑↑(k) ΣR

↑↓(k)
ΣR
↓↑(k) ΣR

↓↓(k)

)
=

(
ΣR

0 (k) + ΣR
z (k) ΣR

x (k) − iΣR
y (k)

ΣR
x (k) + iΣR

y (k) ΣR
0 (k) − ΣR

z (k)

)
, (26)

である。それぞれを逆に解くと ΣR
0 (k) = (ΣR

↑↑(k) + ΣR
↓↓(k))/2、ΣR

x (k) = (ΣR
↓↑(k) + ΣR

↑↓(k))/2、ΣR
y (k) =

(ΣR
↓↑(k) − ΣR

↑↓(k))/2i、ΣR
z (k) = (ΣR

↑↑(k) − ΣR
↓↓(k))/2である。ラシュバ型の場合では ΣR

z (k) = 0である。

自己エネルギーをベクトル表示に変換すると式 (25)は、

ĜR(k) =

 ω − (ε + ΣR
0 ) − α

(
gz +

ΣR
z
α

)
−α

[(
gx +

ΣR
x
α

)
− i

(
gy +

ΣR
y

α

)]
−α

[(
gx +

ΣR
x
α

)
+ i

(
gy +

ΣR
y

α

)]
ω − (ε + ΣR

0 ) + α
(
gz +

ΣR
z
α

) 
−1

=

(
ω − ε′ − αg′z −α(g′x − ig′y)
−α(g′x + ig′y) ω − ε′ + αg′z

)−1

, (27)

となる。ここで、ε′(k) ≡ ε(k)+ΣR
0 (k)、g′(k) ≡ g(k)+ReΣR(k)/αであり、それぞれ相互作用によっ

て繰り込まれた形になっている。このように反対称スピン軌道相互作用の繰り込みは gベクトルへ

の自己エネルギー補正によって定義される。式 (27)は ε′ と g′ を用いると式 (15)と同じ形で書け

るが次のような、

ĜR(k) =
∑
λ=±

 Î + λ g′

|g′ | · σ
2

GR
λ (k), (28)

の形に変換するには注意が必要である。それは Σ̂R(k)のエルミート性が常に保証されていないから

である。そのために、単純にバンド表示 (対角化)にはできない。しかし、ここで自己エネルギーの

非対角成分に対応する ΣR(k)の虚部を無視する。なぜなら、フェルミ液体の低温では ΣR(k) ∝ T 2
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図 31 [110]方向の k = kF+ での 2次摂動で計算された自己エネルギーの振動数依存性。ここ
でのパラメーターは、t1 = 1、t2 = 0、α = 0.1、U = 4、T = 0.01、n = 0.8である。それぞれ (a)
ΣR

0、(b) ΣR
x、(c) ΣR

y であり実線が実部、破線が虚部である。ここではパデ近似を用いて計算した。

であり虚部は十分小さいからである。実際に図 31で示されているように 2次摂動で計算された自

己エネルギーの虚部は ω ∼ 0では無視できる。このように近似的に対角化することができ式 (28)

が得られる。このことは 3次摂動でも同様に成り立つ。そのため、g′ の定義でも自己エネルギー

の実部だけを考慮している。対角化して得られた式 (28)の GR
λ (k)はバンド表示のグリーン関数で、

GR
λ (k) =

1
ω − ε′(k) − λα|g′(k)| (29)

である。

グリーン関数を用いて解析していくが、特に興味があるのはフェルミ面上での物理である。

そのためにグリーン関数を ω ∼ 0 近傍で展開する。そのために自己エネルギーが関係する

ΣR
0 (k) + λα|g′(k)|の部分を ω ∼ 0近傍で展開すると、

ΣR
0 (k) + λα|g′(k)| ' ReΣR

0 (k, 0) +
∂ReΣR

0 (k, ω)
∂ω

∣∣∣∣∣
ω=0

ω + iImΣR
0 (k, 0) + i

∂ImΣR
0 (k, ω)
∂ω

∣∣∣∣∣
ω=0

ω

+ λα|g′(k, 0)| + λα∂|g
′(k, ω)|
∂ω

∣∣∣∣∣
ω=0

ω,

(30)

となる。フェルミ液体の自己エネルギーは ω ∼ 0では Σ(ω) = −Aω − iBω2(Aと Bは実数)となる

ので自己エネルギーの虚部は ω2 に比例する。ここでの ΣR
0 も図 31(a)から分かるように ω ∼ 0で
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は虚部が ω2 に比例しているため 4項目はゼロになる。ここからはこの項は無視する。式 (30)を式

(29)に代入すると ω ∼ 0近傍でのグリーン関数は、

D ≡
1 − ∂ReΣR

0 (k, ω)
∂ω

∣∣∣∣∣
ω=0
−λα∂|g

′(k, ω)|
∂ω

∣∣∣∣∣
ω=0

ω
−

(
ε(k) + ReΣR

0 (k, 0) + λα|g′(k, 0)|
)
− iImΣR

0 (k, 0), (31)

とおくと、

Gλ(k) =
1
D
=

zλ(k)
ω − ε∗λ(k) + iγ∗λ(k)

, (32)

となる。ここで、

zλ(k) =
1 − ∂ReΣR

0 (k, ω)
∂ω

∣∣∣∣∣
ω=0
−λα∂|g

′(k, ω)|
∂ω

∣∣∣∣∣
ω=0

−1

, (33)

ε∗λ(k) = zλ(k)
(
ε(k) + ReΣR

0 (k, 0) + λα|g′(k, 0)|
)
, (34)

γ∗λ(k) = −zλ(k)ImΣR
0 (k, 0), (35)

であり、それぞれ zλ(k)は繰り込み因子、ε∗λ(k)は準粒子のエネルギー、γ∗λ(k)は準粒子のダンピン

グである。

10.3 有効質量

次にスピン分裂している λバンドのフェルミ面上における準粒子の有効質量の説明に入る。その

有効質量 m∗λ は次の式から求まる。

m∗λ
mλ
=

(
∂ελ
∂k

)(
∂ε∗λ
∂k

) . (36)

ここで mλ は相互作用がないときの裸の質量である。そして準粒子のエネルギーの波数微分は、

∂ε∗λ(k)
∂k

=
∂zλ(k)
∂k

(ε(k) + ReΣR
0 (k, 0) + λα|g′(k, 0)|)

+ zλ(k)
∂ε(k)
∂k

+
∂ReΣR

0 (k, 0)
∂k

+ λα
∂|g′(k, 0)|

∂k

 . (37)

である。フェルミ面上を考えているので k → kFλとすると、ε(kFλ)+ReΣR
0 (kFλ, 0)+λα|g′(kFλ, 0)| = 0

より、

∂ε∗λ(k)
∂k

∣∣∣∣∣
k=kFλ

=

{
(zλ(k)

∂ε(k)
∂k

+
∂ReΣR

0 (k, 0)
∂k

+ λα
∂|g′(k, 0)|

∂k

 }∣∣∣∣∣
k=kFλ

, (38)
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となる。これを式 (36)に代入することにより、

m∗λ
mλ
=

zλ(k)−1
{ ∂ε(k)

∂k + λα
∂|g(k)|
∂k

∂ε(k)
∂k +

∂ReΣR
0 (k,0)
∂k + λα ∂|g′(k,0)|

∂k

}
∣∣∣∣∣∣
k=kFλ

, (39)

と得られる。このように準粒子の有効質量 m∗λ は自己エネルギーの振動数微分と波数微分の部分か

らなることが分かる。自己エネルギーの振動数微分によって与えられる部分が ω-mass、mω
λ であ

り、波数微分によって与えられる部分が k-mass、mk
λ である。それぞれを式で表すと、

m∗λ
mλ
=

mω
λ

mλ
×

mk
λ

mλ
, (40)

mω
λ

mλ
= zλ(kFλ)−1 = 1 −

∂ReΣR
0 (kFλ, ω)
∂ω

∣∣∣∣∣
ω=0
−λα∂|g

′(kFλ, ω)|
∂ω

∣∣∣∣∣
ω=0

, (41)

mk
λ

mλ
=

∂ε(k)
∂k + λα

∂|g(k)|
∂k

∂ε(k)
∂k +

∂ReΣR
0 (k,0)
∂k + λα ∂|g′(k,0)|

∂k

∣∣∣∣∣∣
k=kFλ

, (42)

である。強相関電子系におけるフェルミ液体論では k-massによる繰り込みは無視されることが多

い。それは、k-massによる繰り込みは ω-massによる繰り込みに比べてとても小さく、準粒子の繰

り込みはほとんど ω-massによって決まるからである。このように k-massはあまり考慮されない

ことが多いが、本研究のように空間反転対称性が破れている系ではこの k-massによる繰り込みが

重要な役割を果たす。

次に本研究で用いた ω-massと k-massを求める際に出てくる自己エネルギーの振動数微分等の

計算方法について説明する。繰り込まれた gベクトルの振動数微分は具体的には次のように、

∂|g′(k, ω)|
∂ω

=
1

α|g′(k, ω)|g
′(k, ω) · ∂Σ(k, ω)

∂ω
, (43)

と表され、ここでも自己エネルギーの振動数微分が現れる。興味があるのはフェルミ面上 ω = 0で

の値なので以下の近似方法を用いて求めた。ω = 0での自己エネルギーは、

ΣR
α (k, ω = 0) ' Σα(k, ωn = πT ) + Σα(k, ωn = −πT )

2
, (44)

のように松原表示の自己エネルギーの差分を取ることで得られる。次に自己エネルギーの振動数

微分の計算方法について示す。クラマース・クローニッヒの関係式を用いて、その後に差分を取る

ことで次のようにして得られる。

∂ReΣR
α (k, ω)
∂ω

∣∣∣∣∣
ω=0
=
∂ImΣα(k, ωn)

∂ωn

∣∣∣∣∣
ωn=0

' ImΣα(k, ωn = πT ) − ImΣα(k, ωn = −πT )
2πT

. (45)

次節以降の数値計算結果はこの方法で計算したものである。最後にこの近似の妥当性について述

べる。自己エネルギーを解析接続 (iωn → ω) する方法としてはパデ近似がある。そのパデ近似を
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用いて解析接続した場合との比較を行ったところほぼ同じ結果が得られることを確認している (図

31の結果はパデ近似を用いている)。そのため、この近似方法は妥当であるといえる。

粒子数一定の計算のもとでは自己エネルギーによって化学ポテンシャルのシフトが起こる。本研

究で行った自己エネルギーを計算する際の化学ポテンシャルの取り扱いについて述べる。ここで

は、まず相互作用がない U = 0の時の化学ポテンシャル µ0 を求める。そして、この µ0 を用いて

自己エネルギーを計算する。最後に衣を着たグリーン関数を用いて化学ポテンシャルを決め直す。

サイト当たりの粒子数密度 nは、

n =
∑

k

(G+(k) +G−(k)) + 1, (46)

から求まる。この式の導出は付録 A.2に記述してある

10.4 フェルミ面の分裂幅

空間反転対称性が破れた系では反対称スピン軌道相互作用によってフェルミ面がスピン分裂す

る。ここでは、そのフェルミ面のスピン分裂幅についての説明をする。2つに分裂したフェルミ面

のそれぞれのフェルミ波数 kFλ はバンド表示のグリーン関数 (式 (29)) の特異点から決定される。

つまり、次の式を満たす波数が λバンドのフェルミ波数 kFλ である。

ε′(kFλ, 0) + λα|g′(kFλ, 0)| = 0. (47)

この式から得られたフェルミ波数よりフェルミ面の分裂幅 ∆kF は

∆kF = |kF+ − kF−|, (48)

と定義される。本論文では [110]方向と [010]方向での計算結果を示していくが、この意味を説明

する。[110] 方向の場合に意味するのは原点 (kx, ky)=(0,0) から (π, π) の線上にあるフェルミ面の

フェルミ波数 kF+ と kF− の差を取ったものが [110]方向のフェルミ面の分裂幅 ∆kF になる。同様

に [010]方向の場合は原点 (kx, ky)=(0,0)から (0, π)の線上のフェルミ面を考えている。

次節以降で示す結果は式 (48)から数値計算によって求めたものであるが、解析計算によっても

求めることができる。その解析式は、

∆kF '
2α|g′(kF, 0)|
|vk(kF, 0)| , (49)

である。ここで kF は α = 0でのフェルミ波数である。また、vk(kF, ω) = ∂ε(k)
∂k +

∂ReΣR
0 (k,ω)
∂k |k=kF で

あり、これは k-massによって繰り込まれたフェルミ速度である。この解析式の詳しい導出は付録

B.2に記述してある。この表式を用いた考察は 11.2節の解析計算で行う。
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11 2次摂動

11 2次摂動

この節では 2 次元ラシュバ・ハバード模型における 2 次摂動での計算結果を示す。まずは、こ

の 2次摂動の範囲で取り扱う自己エネルギーを紹介する。1次の自己エネルギーは定数であり、化

学ポテンシャルに取り込まれるのでここでは無視する。よって、2次の自己エネルギーが弱結合領

域で正当化される最低次の項になっている。その 2次の自己エネルギー Σ(2)(k)のスケルトンダイ

アグラムは図 32に示されている。これらのダイアグラムによる自己エネルギーを式で表すとそれ

ぞれ、

Σ
(2A)
ss′ (k) = U2

∑
q

χ(0)
ss̄s′ s̄′(q)G(0)

s̄s̄′(k − q), (50)

Σ
(2B)
ss′ (k) = −U2

∑
q

χ(0)
ss̄s̄′ s̄′(q)G(0)

s̄s′ (k − q), (51)

と書き表される。ここで

χ(0)
s1 s2 s3 s4

(q) = −
∑

k

G(0)
s1 s3

(k + q)G(0)
s4 s2

(k), (52)

である。ここでの kと qは k ≡ (k, iωn)、q ≡ (q, iΩn)であり、それぞれフェルミオンの松原振動数

ωn = (2n − 1)πT とボソンの松原振動数 Ωn = 2nπT である (n = 0,±1,±2, · · · )。また和の記号 ∑
k

も省略形であり、省略しないで書くと
∑

k = (T/N)
∑

k

∑
n である。図 32(2B)のダイアグラムは反

対称スピン軌道相互作用がない場合 (α = 0)には現れない。逆に言えば、図 32(2B)のダイアグラ

ムは反対称スピン軌道相互作用によって生じるもので、これが反対称スピン軌道相互作用の繰り込

みに効いてくる。これまで行われてきた研究ではこの項を無視しているものもある [25]が本研究

ではそれらを取り入れた解析を行う。

11.1 数値計算の結果

まずは、有効質量、反対称スピン軌道相互作用の繰り込み、スピン分裂したフェルミ面の分裂幅

の数値計算の結果を示す。ここでの計算に用いたパラメーターを紹介する。反対称スピン軌道相互

作用の大きさは α = 0.1として温度が T = 0.01での計算結果を示す。分散関係は簡単のために最

近接項だけを取り入れる。つまり (t1, t2) = (1, 0)である。この分散関係の場合にはラシュバ型の g

ベクトルは g(k) = 2t1(− sin ky, sin kx, 0) = (−vy(k), vx(k), 0)のように速度で表される。この反対称

スピン軌道相互作用と分散関係の関係がこの後示す結果において本質的な役割を果たす。

初めに ω-massの計算結果を示す。図 33にそのフィリング依存性の結果を示す。フェルミ液体

論でよく知られているように有効質量は ω-massを通して電子相関効果によって増強される。ハー

フフィリング (n = 1)近傍で特に増強されているのが分かる。これは k = (π, 0)と (0, π)のヴァン・

ホーブ特異点近傍であるため、状態密度が大きくなっているからである。また、ここではフェルミ
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(2A) (2B)

図 32 空間反転対称性が破れている系の自己エネルギーの 2次のスケルトンダイアグラム。実
線が裸のグリーン関数 G(0)

ss′ (k)、波線がクーロン相互作用 U をそれぞれ表している。
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図 33 (a) [110]、(b) [010] 方向のフェルミ面上での ω-mass のフィリング依存性。相互作用の
大きさは U = 4である。ここではスピン分裂した 2つの λ = ±バンドと反対称スピン軌道相互
作用がない場合 (α = 0)のフェルミ上での結果である。

エネルギーに比べて小さな反対称スピン軌道相互作用を仮定しているため、反対称スピン軌道相互

作用は ω-massに対してあまり影響を与えていない。図 33の計算結果を見てもほとんど影響がな

いことが確認できる。このように小さな反対称スピン軌道相互作用では ω-massのバンド依存性も

小さい。

次に k-mass の計算結果を示す。そのフィリング依存性は図 34 に示されている。k-mass は

ω-massとは対照的に電子相関効果によって抑制される。このように k-massと ω-massは有効質量

に対して互いに逆の影響を与えるがトータルでの有効質量 (式 (40))は電子相関効果によって重く

なる。これは k-mass による繰り込みに比べて ω-mass による繰り込みの方が大きいからである。

このような結果は一般的なフェルミ液体論での結果と変わらないが、ここではこの k-massを無視

しないことが重要である。k-massは ω-massとは逆の振る舞いをするが同じように状態密度に大き
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図 34 (a) [110]、(b) [010]方向のフェルミ面上での k-massのフィリング依存性。相互作用の大
きさは U = 4である。ここではスピン分裂した 2つの λ = ±バンドと反対称スピン軌道相互作
用がない場合 (α = 0)のフェルミ上での結果である。

く依存しているのが分かる。また、バンド依存性もほとんどないことが分かる。|α| � 1において、

この ω-massと k-massの主な起源は図 32(2A)で表されている Σ̂(2A)(k)の対角成分である。

次に電子相関効果による反対称スピン軌道相互作用の繰り込みを見ていく。そのために裸の gベ

クトルで規格化された |g′(k, ω = 0)|/|g(k)|を図 35に示す。電子相関効果によって反対称スピン軌

道相互作用が増強されているのが分かる。これは定義からも分かるように自己エネルギーの非対

角成分である Σ(k)によって増強されている (図 41(c)からも分かる)。このように空間反転対称性

が破れている強相関電子系を研究するにあたって、自己エネルギーの非対角成分 Σ(k)を考慮する

ことが本質的であることが分かる。図 36に示されているようにこの反対称スピン軌道相互作用の

繰り込みは異方的である。一般的に大きな繰り込みはフェルミ面近傍で起こっている。また、gベ

クトルの向きも電子相関効果によって変化する。しかしながら、弱結合領域に基づく摂動論である

ため、ここではその変化はとても小さい。そのため、強結合領域ではスピン構造が電子相関効果に

よって大きく変化するかもしれない。このことからも、反対称スピン軌道相互作用によって起こる

現象を取り扱う理論では電子相関効果は考慮されるべきである。

次に反対称スピン軌道相互作用によってスピン分裂したフェルミ面の分裂幅 ∆kF を見ていく。

単純に考えれば、電子相関効果によって反対称スピン軌道相互作用が繰り込まれて大きくなって

いるので、それに比例してスピン分裂したフェルミ面の分裂幅も大きくなるはずである。しかしな

がら、図 37で示されるようにフェルミ面の分裂幅は電子相関効果によってほとんど変化していな

い。ここで図 37の縦軸は反対称スピン軌道相互作用の繰り込みのスケール、具体的には図 35の

縦軸と同じスケールに合わせている。このようにこのスケールでは、フェルミ面の分裂幅における

電子相関の影響は見えない。つまり、反対称スピン軌道相互作用の繰り込みはフェルミ面の分裂幅

を小さくする何らかの影響によって打ち消されていると考えられる。その何らかの影響というのが

k-massによる繰り込みである。次の節ではこのことについて解析的に示していく。
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図 35 (a) [110]、(b) [010] 方向のフェルミ面上での反対称スピン軌道相互作用の繰り込み
|g′(k, ω = 0)|/|g(k)|のフィリング依存性。相互作用の大きさは U = 4である。ここではスピン
分裂した 2つの λ = ±バンドのフェルミ上での結果である。
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図 36 反対称スピン軌道相互作用の繰り込み |g′(k, ω = 0)|/|g(k)|の波数依存性。相互作用の大
きさは U = 4である。ここではフィリングが (a) n = 0.4、(b) 0.6,、(c) 0.8、(d) 1.0の結果を示
している。実線はスピン分裂しているフェルミ面である。
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図 37 (a) [110]、(b) [010] 方向のスピン分裂したフェルミ面の分裂幅 ∆kF の相互作用依存性。

ここではフィリングが n =0.2、0.4、0.6、0.8、1.0の結果 ((b)は n =0.2、0.4、0.6、0.8)を示し
ているが、電子相関効果の影響が見られない。縦軸は反対称スピン軌道相互作用の繰り込みの

スケールであり、図 35の縦軸と同じスケールに合わせている。

11.2 解析計算の結果

前の節の数値計算で得られたスピン分裂したフェルミ面の分裂幅が電子相関効果の影響を受けな

いことについて、ここでは解析計算を行い議論する。この節では反対称スピン軌道相互作用に関す

る最低次の項を見ていく。これは反対称スピン軌道相互作用が小さな領域で正当化されるが、実際

の多くの空間反転対称性が破れた金属では α|g(k)| � εF が実現している。スピン分裂してるフェ

ルミ面の分裂幅の解析式は式 (49)でも紹介したように、

∆kF '
2α|g′(kF, 0)|
|vk(kF, 0)| , (53)

で表される (この式は反対称スピン軌道相互作用がフェルミエネルギーより十分小さい α � εF の

条件のもとで導出される)。vk(kF, ω) は k-mass によって繰り込まれたフェルミ速度である。この

ようにフェルミ面の分裂幅 ∆kF は k-mass と反対称スピン軌道相互作用の繰り込みの影響を受け

る。ここでは k-mass の繰り込みと反対称スピン軌道相互作用の繰り込みが図 37 のように互いに

打ち消しあうことを明らかにする。そのために反対称スピン軌道相互作用 α に関して最低次だけ

を考慮する αについての摂動展開を行う。最終的には α→ 0の極限での ∆kF を求める。

まずは、α→ 0の極限での裸のグリーン関数を求める。相互作用のないバンド表示でのグリーン

関数は、

G(0)
λ (k) =

1
ω − ε(k) − λα|g(k)| , (54)

である。この節では遅延グリーン関数を意味する R の記号を省略する。これを α ∼ 0 で展開す
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ると、

∂G(0)
λ

∂α
= λG(0)

λ |g|G
(0)
λ , (55)

∂2G(0)
λ

∂α2 = 2G(0)
λ |g|G

(0)
λ |g|G

(0)
λ , (56)

より、

G(0)
λ ' G(0) + λG(0)|g|G(0)α +G(0)|g|G(0)|g|G(0)α2 + · · · , (57)

となる。ここで、G(0) は α = 0のグリーン関数、

G(0)(k) =
1

ω − ε(k)
, (58)

である。よって、αの 2次以上を無視すると、

G(0)
+ +G(0)

− = 2G(0), (59)

G(0)
+ −G(0)

− = 2G(0)|g|G(0)α. (60)

となる。これを用いるとスピン表示の裸のグリーン関数は、

G(0)
↑↑ (k) = G(0)(k), (61)

G(0)
↑↓ (k) = G(0)(k)α(gx(k) − igy(k))G(0)(k), (62)

G(0)
↓↑ (k) = G(0)(k)α(gx(k) + igy(k))G(0)(k), (63)

G(0)
↓↓ (k) = G(0)(k), (64)

と表される。ここではラシュバ型を考えているので gz = 0とした。このように αの 1次までを考

慮すると、αに依存するのはG(0)
↑↓ とG(0)

↓↑ の非対角成分だけである。自己エネルギーについてもこの

グリーン関数を用いて同様に αの 1次まで考慮する。そのとき、図 32のダイアグラムは Σ(2A)
↑↑ (k)

と Σ(2A)
↓↓ (k)(図 38)、つまり Σ(2A)

0 (k) が α の 0 次となる。α の 1 次としては Σ(2B)
↑↓ (k) と Σ(2B)

↓↑ (k)(図

39)、つまり Σ(2B)
x (k)と Σ(2B)

y (k)を考えれば良い。ここで図 38と図 39では、これから示す解析式

での ∆kF が相互作用に対して一定になることを導出するため変数を式 (50)、(51)から変更してい

る。ちなみに、図 32 の残りのダイアグラムは Σ(2A)
↑↓ (k) と Σ(2A)

↓↑ (k) が α の 3 次であり、Σ(2B)
↑↑ (k) と

Σ
(2B)
↓↓ (k)は αの 2次になるので、これらは無視する。

この αの 1次までのグリーン関数と自己エネルギーを用いて vk(k)と g′(k)を具体的に計算して

いく。初めに k-massにより繰り込まれた速度 vk から求めていく。定義より、α → 0の極限を取

ると、

vk(k) =
∂ε(k)
∂k

+
∂ReΣR

0 (k)
∂k

+ λα
∂|g′(k)|
∂k

→ ∂ε(k)
∂k

+
∂ReΣR

0 (k)
∂k

(α→ 0), (65)
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k′

q − k

q − k′

k′

q − k

q − k′

∂
∂k

q − k

−v(q − k)

図 38 図 32(2A)の αの 0次のダイアグラム (Σ(2A)
↑↑ (k)と Σ(2A)

↓↓ (k))とそれを k微分したダイアグ

ラム。ここでの実線は G(0)(k)を表す。

k′ q − k q − k

q − k′
α(gx ∓ igy)

図 39 図 32(2B) の α の 1 次のダイアグラム。ここでの実線は G(0)(k) を表す。符号は − が
Σ

(2B)
↑↓ (k)、+が Σ(2B)

↓↑ (k)である。

となる。また、αの 1次までを考慮すると自己エネルギーは、

Σ0(k) =
Σ↑↑(k) + Σ↓↓(k)

2
→
Σ

(2A)
↑↑ (k) + Σ(2A)

↓↓ (k)

2
= Σ

(2A)
↑↑ (k) (α→ 0), (66)

であるから、

vk(k) ' ∂ε(k)
∂k

+
∂ReΣR(2A)

↑↑ (k)

∂k

=

vx(k) +
∂ReΣR(2A)

↑↑ (k)

∂kx
, vy(k) +

∂ReΣR(2A)
↑↑ (k)

∂ky

 , (67)

45



11 2次摂動 11.2 解析計算の結果

となる。Σ(2A)
↑↑ (k)の k微分は図 38より、

∂Σ(2A)
↑↑ (k)

∂k
= U2

∑
q

{
−

∑
k′

G(0)
↓↓ (q − k′)

∂

∂k
G(0)
↓↓ (q − k)

}
G(0)
↑↑ (k′)

→ U2
∑

q

{
−

∑
k′

G(0)(q − k′)
∂

∂k
G(0)(q − k)

}
G(0)(k′) (α→ 0)

= U2
∑

q

{∑
k′

G(0)(k′)G(0)(q − k′)
}
G(0)(q − k)2v(q − k)

= U2
∑

q

φ(q)G(0)(q − k)2v(q − k), (68)

となる。ここで、

φ(q) ≡
∑

k′
G(0)(k′)G(0)(q − k′), (69)

であり、vi(k) = ∂ε(k)/∂ki である。よって、k-massにより繰り込まれた速度は、

vk
x(k) = vx(k) + U2Re

∑
q

φ(q)G(0)(q − k)2vx(q − k), (70)

vk
y(k) = vy(k) + U2Re

∑
q

φ(q)G(0)(q − k)2vy(q − k), (71)

となる。

次に繰り込まれた反対称スピン軌道相互作用 g′ を求める。定義より、α→ 0の極限を考えると

g′(k) = g(k) +
ReΣR(k)

α
→ g(k) +

∂ReΣR(k)
∂α

(α→ 0). (72)

となる。αの 1次まで考慮すると自己エネルギー ΣR は、

Σ(k) = (Σx(k),Σy(k)) =
(
Σ↓↑(k) + Σ↑↓(k)

2
,
Σ↓↑(k) − Σ↑↓(k)

2i

)
→

Σ(2B)
↓↑ (k) + Σ(2B)

↑↓ (k)

2
,
Σ

(2B)
↓↑ (k) − Σ(2B)

↑↓ (k)

2i

 (α→ 0), (73)

である。よって、

g′(k) ' g(k) +
∂ReΣR(2B)(k)

∂α

=

(
gx(k) +

1
2
∂

∂α
(ReΣR(2B)

↓↑ (k) + ReΣR(2B)
↑↓ (k)), gy(k) +

1
2
∂

∂α
(ImΣR(2B)

↓↑ (k) − ImΣR(2B)
↑↓ (k)), 0

)
,

(74)
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となる。Σ(2B)
↑↓ (k)、Σ(2B)

↓↑ (k)の α微分を計算すると図 39より、

∂Σ(2B)
↑↓ (k)

∂α
= U2 ∂

∂α

∑
q

∑
k′

G(0)
↓↓ (q − k′)G(0)

↑↓ (q − k)G(0)
↑↑ (k′)

→ U2 ∂

∂α

∑
q

{∑
k′

G(0)(k′)G(0)(q − k′)
}
G(0)(q − k)α(gx(q − k) − igy(q − k))G(0)(q − k)

(α→ 0)

= U2
∑

q

φ(q)G(0)(q − k)2(gx(q − k) − igy(q − k)), (75)

∂Σ(2B)
↓↑ (k)

∂α
→ U2

∑
q

φ(q)G(0)(q − k)2(gx(q − k) + igy(q − k)) (α→ 0), (76)

となる。よって、反対称スピン軌道相互作用の繰り込みは、

g′x(k) = gx(k) + U2Re
∑

q

φ(q)G(0)(q − k)2gx(q − k), (77)

g′y(k) = gy(k) + U2Re
∑

q

φ(q)G(0)(q − k)2gy(q − k), (78)

となる。このように式 (70)、(71)と式 (77)、(78)を見比べるとフェルミ速度と反対称スピン軌道相

互作用は共にとてもよく似た形で繰り込まれることが分かる。

ここで gベクトルが g(k) = C(−vy(k), vx(k), 0)のラシュバ型の場合を考える (Cは定数)。このと

き、フェルミ速度と反対称スピン軌道相互作用の繰り込みは同じ形なる。この場合での式 (77)と

(78)は、

g′x(k) = −Cvk
y(k), (79)

g′y(k) = Cvk
x(k), (80)

となる。つまり、|g′(k)| = C|vk(k)|が成り立ち、式 (49)のフェルミ面の分裂幅 ∆kF は、

∆kF '
2α|g′(kF, 0)|
|vk(kF, 0)| = 2Cα, (81)

となる。このように、

∆kF '
2α|g′(kF, 0)|
|vk(kF, 0)| =

2α|g(kF, 0)|
|v(kF)| , (82)

となるのでスピン分裂したフェルミ面の分裂幅は電子相関効果の影響を受けない。このような結果

になるのは、gベクトルが繰り込まれた分だけ、k-massが軽くなり有効速度が大きくなっているか

らである。その両方の寄与が等しくなり、フェルミ面の分裂幅が相互作用に依らなくなる。ここで

重要なことは gベクトルがフェルミ速度で表されていることである。まさに、11.1節のラシュバ・

ハバード模型を用いた数値計算では gベクトルがフェルミ速度で表されている。また、ここでの解

析計算は α → 0の極限を仮定して行い、有限の αでは完全な打ち消しにはならない。しかしなが
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ら、11.1節で示した α = 0.1でのフェルミ面の分裂幅の数値計算の結果 (図 37)を見ると、ほぼ完

全に相互作用の影響を打ち消しているのが分かる。

g ベクトルがフェルミ速度で表される場合にフェルミ面の分裂幅が相互作用に依らないと述べ

たが、逆に言い換えれば g ベクトルがフェルミ速度で表されない場合には電子相関効果の影響を

受けるということである。そこで数値計算によってそれを確かめる。このような条件を満たすた

めにラシュバ型の g ベクトル g(k) = 2t1(− sin ky, sin kx, 0) に対して、分散関係のパラメーターを

(t1, t2) = (1, 0.3)とする。次近接項 t2 により g(k) ∝/ (−vy(k), vx(k), 0)となり、gベクトルはフェル

ミ速度で表されない。この場合のフェルミ面の分裂幅の計算結果を図 40に示す。予想されるよう

にフェルミ面の分裂幅は相互作用の影響を受ける。この電子相関効果による影響の受け方はバンド

構造に依存する。次近接項 t2 により粒子・正孔対称性が破れるため、フェルミ面の分裂幅の繰り込

みも粒子・正孔対称性が破れた振る舞いをする。ここでの図 40では電子的フェルミ面の時はフェ

ルミ面の分裂幅は電子相関効果によって大きくなり、正孔的フェルミ面の時は小さくなる。実際に

解析式を見ると反対称スピン軌道相互作用の繰り込みの式 (77)と (78)は、

g′x(k) = − sin ky − U2Re
∑

q

φ(q)G(0)(q − k)2 sin (qy − ky), (83)

g′y(k) = sin kx + U2Re
∑

q

φ(q)G(0)(q − k)2 sin (qx − kx), (84)

となる。一方でフェルミ速度の式 (70)と (71)は、

vk
x(k) = 2t1

sin kx + U2Re
∑

q

φ(q)G(0)(q − k)2 sin (qx − kx)

 + (t2の項)

= 2t1g′y(k) + (t2の項), (85)

vk
y(k) = 2t1

sin ky + U2Re
∑

q

φ(q)G(0)(q − k)2 sin (qy − ky)

 + (t2の項)

= −2t1g′x(k) + (t2の項), (86)

となる。このように t2 の項により、反対称スピン軌道相互作用とフェルミ速度の繰り込みが一致

しなくなり、フェルミ面の分裂幅が相互作用の影響を受けるようになる。

最後に有効質量、反対称スピン軌道相互作用の繰り込み、スピン分裂したフェルミ面の分裂幅に

対する図 32 の各ダイアグラムからの寄与を見ていく。図 41(a)、(b) から分かるように、ω-mass

と k-massは Σ(2A)
0 (k)のダイアグラムから主に決まる。一方で反対称スピン軌道相互作用の繰り込

みは図 41(c) に示されるように Σ(2B)(k) のダイアグラムから決まる。α = 0 のときにも存在する

Σ
(2A)
0 (k)が有効質量を決め、反対称スピン軌道相互作用によって生じる Σ(2B)(k)が反対称スピン軌

道相互作用に影響を与えるという妥当な結果である。反対称スピン軌道相互作用 α の二次以上を

無視した解析計算の結果とも一致する。また、図 41(d)のフェルミ面の分裂幅を見ると、gベクト

ルがフェルミ速度で表される時には、反対称スピン軌道相互作用と k-massによる繰り込みがほぼ

一致し、互いに電子相関の影響を打ち消し合う。逆に gベクトルがフェルミ速度で表されない場合

には反対称スピン軌道相互作用と k-massによる繰り込みは一致していない。
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図 40 [110]方向のスピン分裂したフェルミ面の分裂幅 ∆kF の相互作用依存性。ここでのフィ

リングは上から n =0.6、0.4、0.2、0.8、1.0、1.8、1.6、1.2、1.4の結果を示している。分散関係
のパラメーターは (t1, t2) = (1, 0.3)であり、gベクトルがフェルミ速度で表されない場合である。
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図 41 (a) ω-mass、(b) k-mass、(c)反対称スピン軌道相互作用の繰り込み g′、(d)スピン分裂した
フェルミ面の分裂幅 ∆kF の Σ(2A) と Σ(2B) それぞれのダイアグラムからの寄与。フィリングは全

て n =0.8であり (a)∼(c)は λ = +バンドのフェルミ面での結果である。ここで、Σ(2A)からと Σ(2B)

からの寄与を表す赤線と緑線では 11.1節と同じパラメーターを用い、g(k) ∝ (−vy(k), vx(k), 0)
を満足する。一方、Σ(2A) からと Σ(2B) からの寄与を表す青線と紫線は図 40と同じパラメーター
を用い、g(k) ∝/ (−vy(k), vx(k), 0)である。

49



12 3次摂動

12 3次摂動

前の節では 2次摂動での計算結果を示した。この節では電子相関効果の繰り込みがより高次の摂

動ではどうなるかを調べる。そこで高次の摂動として 3次摂動での計算を行う。2次摂動の場合と

同様にして、有効質量、反対称スピン軌道相互作用の繰り込み、スピン分裂したフェルミ面の分裂

幅を求め、2次摂動と 3次摂動の計算結果を比較し議論する。

まず初めに 3 次摂動で新たに出てくる自己エネルギーの 3 次の項を紹介する。空間反転対称性

が破れている系における自己エネルギーの 3次のスケルトンダイアグラムを図 42に表す。これら

のダイアグラムは 2次摂動の時と同様に α → 0の極限を考えると αの次数に関して分類される。

3次のダイアグラム Σ(3X)
σσ′ は内部にスピンの自由度を持つが、ここで考えるのは Σ

(3X)
σσ′ に含まれる α

の最低次の項のことである。例えば、Σ(3A)
σσ′ であれば、Σ

(3A)
↑↑ は 2種類ある (式 (87)の s′′ の自由度)。

s′′ =↑では αの 0次になり、もう 1つの s′′ =↓は 4次である。同様に Σ(3A)
↓↓ も 1つが αの 0次で

もう 1つは 4次である。残りの Σ(3A)
↑↓ と Σ

(3A)
↓↑ は全て 3次である。つまり Σ(3A) では αの最低次は 0

次であり、その 0次の項が主要な働きをする。このように考えると図 42の 10個のダイアグラム

では Σ(3A) と Σ(3B) の 2つが αの 0次に分類される。これらは空間反転対称性が破れていない場合

にも存在することからも分かる。残りの 8個が空間反転対称性が破れている場合のみ考慮するダイ

アグラムである。Σ(3C)、Σ(3F)∼(3J) の 6つは αの 1次であり、Σ(3D) と Σ(3E) の 2つは αの 2次にな

る。よって、αの 2次以上である Σ(3D) と Σ(3E) は他の 8個のダイアグラムに比べて電子相関効果

の影響をほとんど与えない。
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(3E) (3F) (3G)

(3H) (3I) (3J)

(3A) (3B) (3C) (3D)

図 42 空間反転対称性が破れている系の自己エネルギーの 3次のスケルトンダイアグラム。

それぞれのダイアグラムを式で表すと次のようになる。

Σ
(3A)
ss′ (k) = U3

∑
q

∑
s′′
χ(0)

ss̄s′′ s̄′′(q)χ(0)
s′′ s̄′′ s′ s̄′ (q)G(0)

s̄s̄′(k − q) (87)

Σ
(3B)
ss′ (k) = U3

∑
q

∑
s′′
φ(0)

ss̄′′ s′′ s̄(q)φ(0)
s′′ s̄′ s′ s̄′′ (q)G(0)

s′ s̄(q − k) (88)

Σ
(3C)
ss′ (k) = −U3

∑
q

∑
s′′
χ(0)

s̄s̄s′′ s′′(q)χ(0)
s̄′′ s̄′′ s̄′ s̄′(q)G(0)

ss′(k − q) (89)

Σ
(3D)
ss′ (k) = U3

∑
q

∑
s′′
χ(0)

s̄s̄s′′ s̄′′(q)χ(0)
s′′ s̄′′ s̄′ s̄′ (q)G(0)

ss′(k − q) (90)

Σ
(3E)
ss′ (k) = −U3

∑
q

∑
s′′
χ(0)

ss̄s′′ s′′(q)χ(0)
s̄′′ s̄′′ s′ s̄′(q)G(0)

s̄s̄′(k − q) (91)

Σ
(3F)
ss′ (k) = −U3

∑
q

∑
s′′
φ(0)

ss̄′′ s′′ s̄(q)φ(0)
s′′ s′ s̄′ s̄′′(q)G(0)

s̄′ s̄(q − k) (92)

Σ
(3G)
ss′ (k) = −U3

∑
q

∑
s′′
χ(0)

ss̄s′′ s̄′′(q)χ(0)
s′′ s̄′′ s̄′ s̄′(q)G(0)

s̄s′(k − q) (93)

Σ
(3H)
ss′ (k) = −U3

∑
q

∑
s′′
χ(0)

s̄s̄s′′ s̄′′(q)χ(0)
s′′ s̄′′ s′ s̄′(q)G(0)

ss̄′(k − q) (94)

Σ
(3I)
ss′ (k) = U3

∑
q

∑
s′′
χ(0)

s̄s̄s′′ s′′(q)χ(0)
s̄′′ s̄′′ s′ s̄′ (q)G(0)

ss̄′(k − q) (95)

Σ
(3J)
ss′ (k) = U3

∑
q

∑
s′′
χ(0)

ss̄s′′ s′′(q)χ(0)
s̄′′ s̄′′ s̄′ s̄′ (q)G(0)

s̄s′(k − q), (96)
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ここで χ(0)
s1 s2 s3 s4 (q)と φ(0)

s1 s2 s3 s4 (q)は、

χ(0)
s1 s2 s3 s4

(q) = −
∑

k

G(0)
s1 s3

(k + q)G(0)
s4 s2

(k), (97)

φ(0)
s1 s2 s3 s4

(q) =
∑

k

G(0)
s1 s3

(q − k)G(0)
s4 s2

(k), (98)

である。全てのダイアグラムは畳み込み積分の形になっているので 3次摂動の項も高速フーリエ変

換を使って計算できる。

ここからは、λ = +のバンドのフェルミ面での計算結果を示していく。分散関係は 11.1節と同じ

(t1, t2) = (1, 0)として計算する。まずは有効質量から見ていく。図 43に ω-mass、図 44に k-mass

の結果を示す。反対称スピン軌道相互作用がないハバードモデルでは 3次の項が 2次の項を部分的

に打ち消すことが示されている [76]。この場合も同様で 2次摂動の結果と比較すると、ω-massと

k-massの繰り込みが 3次の項によって抑制されているのが分かる。また、ハーフフィリング n = 1

においては、3 次の項は繰り込みに影響を与えていない。これは粒子・正孔対称性によって Σ(3A)

と Σ(3B) が互いに打ち消し合うためである (図 48、49からも確認できる) [76]。

次に反対称スピン軌道相互作用の繰り込みとフェルミ面の分裂幅を見ていく。図 45に反対称ス

ピン軌道相互作用の繰り込みを示す。反対称スピン軌道相互作用の繰り込みが 3次の項によって抑

制されているのが分かる。図 46には 3次摂動でのフェルミ面の分裂幅の結果を示す。3次の項を

考慮した場合にも、2次摂動の場合と同様にフェルミ面の分裂幅は電子相関効果の影響を受けない。

このように、2次摂動の場合だけではなく、相互作用 U の各次数において反対称スピン軌道相互作

用と k-massの繰り込みが互いに打ち消し合う。ただし、gベクトルが g(k) = (−vy(k), vx(k), 0)の

ようにフェルミ速度で表されるときである。これらの結果から、フェルミ面の分裂幅は U の大き

さに依らずに電子相関効果の影響を受けないと予想される。

次に分散関係のパラメーターを図 40の場合のように (t1, t2) = (1, 0.3)と選ぶ。この時、フェルミ

面の分裂幅は図 47に示されているように電子相関効果によって繰り込まれる。このように 3次摂
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図 43 [110]方向の λ = +バンドにおける ω-massの相互作用 U 依存性。反対称スピン軌道相
互作用の大きさは α = 0.1である。n =1.0、0.8、0.6における 2次摂動と 3次摂動の結果を示す。
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依存性。反対称スピン軌道相互作用の大きさは α = 0.1である。n =1.0、0.8、0.6における 2次
摂動と 3次摂動の結果を示す。

動の場合でも 2次摂動と定性的に同じ結果が得られる。ただし、3次摂動では 2次摂動に比べ電子

相関効果の影響は抑制されている。

この節の最後に図 42の 3次の各ダイアグラムからの寄与をまとめる。ここでは粒子数が n=0.8

と 1.0の場合の結果を示し、分散関係のパラメーターは (t1, t2) = (1, 0)である。つまり、gベクト

ルは g(k) = (−vy(k), vx(k), 0)を満足する。まず、初めに有効質量を見ていく。図 48、49から分か

るように Σ(3A) と Σ(3B) が有効質量に大きな影響を与える。また、図 48(b)と 49(b)では、n=1での

粒子・正孔対称性のために 3次の項の影響が互いに打ち消し合うのが確認できる。反対称スピン軌

道相互作用の繰り込みに主な影響を与えるのは Σ(3C)、Σ(3F)∼(3J) であることが図 50から分かる。反

対称スピン軌道相互作用においても、粒子・正孔対称性がある場合には 3次の項は互いに打ち消し

合う (図 50(b))。この節の初めに自己エネルギーのダイアグラムを反対称スピン軌道相互作用 αの

次数で分類したが、その結果とも対応している。有効質量は αの 0次である Σ(3A) と Σ(3B) によっ
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の結果を示している。分散関係のパラメーターは (t1, t2) = (1, 0.3)であり、gベクトルがフェル
ミ速度で表されない場合である。

て主に決まり、αの 1次である Σ(3C)、Σ(3F)∼(3J) が反対称スピン軌道相互作用の繰り込みを主に決め

ている。一方で αの 2次以上である Σ(3D) と Σ(3E) は有効質量、反対称スピン軌道相作用のどちら

にもほとんど影響を与えていないため、無視してもよいことが分かる。3次の各ダイアグラムから

の寄与を全て合わせると、フェルミ面の分裂幅では粒子・正孔対称性に関わらずに電子相関効果を

打ち消しているのが図 51から分かる。
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13 第 III部のまとめと議論

最後にこの第 III 部の内容についてのまとめを行う。この第 III部では空間反転対称性が破れた

系のフェルミ液体のミニマル模型である 2次元ラシュバ・ハバード模型を用いて電子相関効果を調

べた。具体的には有効質量、反対称スピン軌道相互作用の繰り込み、スピン分裂したフェルミ面の

分裂幅を摂動論に基づいて計算した。そこで電子相関効果が反対称スピン軌道相互作用を増強させ

ることを示した。しかし、反対称スピン軌道相互作用によってスピン分裂するフェルミ面の分裂幅

は電子相関効果の影響をほとんど受けないことが分かった。

2次摂動では、数値計算と解析計算の両方を行った。その両方のフェルミ面の分裂幅において、

電子相関効果によって増強した反対称スピン軌道相互作用が k-massによる繰り込みによって、打

ち消されることを示した。このような理由によりフェルミ面の分裂幅 ∆kF は電子相関効果による

繰り込みが起こらない。この反対称スピン軌道相互作用と k-massの繰り込みはラシュバ型スピン

軌道相互作用の gベクトルが g(k) = C(−vy(k), vx(k), 0)のようにフェルミ速度で表される場合には

完全に打ち消し合う。このような条件が成り立たない場合にはフェルミ面の分裂幅において有限の

繰り込みが起こる。しかし、完全な打ち消し合いが起こらないだけであって、部分的には打ち消す

ので、フェルミ面の分裂幅の電子相関効果の影響はそんなに大きくはない。

2次摂動より高次の 3次摂動の数値計算も行った。これにより 2次摂動の結果が妥当であること

を示した。一般的に、3次の項は摂動論で主要な項である 2次の項の影響を部分的に抑制すること

が知られている [76]。その場合と同じように本研究でも 3 次の項は有効質量と反対称スピン軌道

相互作用の繰り込みを抑制するように働く。ただし、フェルミ面の分裂幅は 3 次摂動の場合にも

g(k) = C(−vy(k), vx(k), 0)を満足していれば、電子相関効果の影響をほとんど受けない。このよう

に、フェルミ面の分裂幅が電子相関効果に対して強固であることは、2次摂動の場合だけに起こる

特別な結果ではなくて、強相関領域でも同様のメカニズムで起こると予想される。

ここで示した結果はラシュバ型スピン軌道相互作用の場合であったが、ここで得られた結果は

ラシュバ型以外の反対称スピン軌道相互作用でも同様の結果が得られる。例えば、g ベクトルが

g(k) = C(vx(k), vy(k), 0)で表される場合において、電子相関効果は反対称スピン軌道相互作用を増

強させるが、一方でフェルミ面の分裂幅にはほとんど影響を与えないことを確認している。このよ

うな反対称スピン軌道相互作用は Dn や C1 や C2 の点群に分類される結晶構造で許される。例え

ば、空間反転対称性が破れている重い電子系超伝導体の UIr [77]などが挙げられる。一般的に、反

対称スピン軌道相互作用の gベクトルが準粒子の速度で表されるときにはフェルミ面の分裂幅は電

子相関効果の影響を受けない。この条件は空間反転対称性が破れた系の多くの理論研究で採用され

ている模型で満足している。ここでその例をいくつか挙げていく。1つ目にヘテロ構造で形成され

る 2次元電子ガスの研究 [12,13]がある。ここでは、分散関係が ε(k) = k2/2m、ラシュバ型スピン

軌道相互作用が g(k) = (−ky, kx, 0)で表される模型に基づいて研究されている [78,79]。つまり、こ

の時に g(k) = m(−vy(k), vx(k), 0)の関係が満たされているのが分かる。また、大きさを制御できる

人工的なスピン軌道相互作用の冷却原子気体 [80]でもこの条件が成り立っている。他にも 1、2、3
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次元系のラシュバ・ハバードモデルを用いた研究 [22,57,68,69,73]でも、この条件が満たされてい

る。一方で、Td の点群に分類される結晶では、この条件は満たされない。なぜなら、このような場

合に gベクトルはドレッセルハウス型 g(k) = (kx(k2
y − k2

z ), ky(k2
z − k2

x), kz(k2
x − k2

y )) [21]になり、ブ

リルアンゾーンの Γ点近くでは波数の 3次で表されるので gベクトルはフェルミ速度では表され

ない。

この gベクトルとフェルミ速度の関係、g(k) = C(−vy(k), vx(k), 0)は軌道縮退が残る系でも成り

立たなくなる。多軌道模型に基づくラシュバ型スピン軌道相互作用の微視的な導出 [22–24, 74, 75]

によると、大きな結晶場によって軌道縮退が解ける場合には近似的にその関係が満たされる。し

かし、それ以外の場合では準粒子の速度と g ベクトルの両方共に複雑な波数依存性になるため、

g(k) = C(−vy(k), vx(k), 0) のように線形な形では表されない。実際に Sr2RuO4 の [001] 界面 [74]

や SrTiO3/LaAlO3 の界面 [75]では一般的なラシュバ型スピン軌道相互作用とは大きく異なるスピ

ン構造になる。例として Sr2RuO4 の [001]界面での計算結果 [74]を図 52に示す。図 52の左図が

軌道縮退が残らない場合であり、この時 gベクトルはフェルミ速度に近い形で記述される。一方で

軌道縮退が残る図 52の右図では、gベクトルの構造が大きく違うのが分かる。この場合、gベクト

ルはフェルミ速度で記述されない。他には、SrTiO3 の表面の 2次元電子ガスにおいてキュービッ

ク・ラシュバ型スピン軌道相互作用が観測されている [81]。その反対称スピン軌道相互作用は理論

から t2g 軌道の電子の軌道自由度によって生じる可能性が報告されている [82]。この時、フェルミ

面の分裂幅の大きさはスピン構造と合わせて電子相関効果の影響を受けているはずである。また、

ラシュバ・多軌道ハバード模型やラシュバ・周期アンダーソン模型での電子相関効果も興味深く、

これらは今後の課題に挙げられる。密度汎関数法に基づく GW近似 [83]で見られるように結晶場

の繰り込みを通して反対称スピン軌道相互作用は繰り込まれると予想される。

図 52 多軌道模型から導出した Sr2RuO4 の [001] 界面の反対称スピン軌道相互作用 [74]。矢
印の方向は gベクトルの向きを、長さは gベクトルの大きさを表している。点線は γ バンドの

フェルミ面を表す。左：軌道縮退が残らない場合。右：軌道縮退が残る場合。
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最後に局所的に空間反転対称性が破れた系について触れる。3.6節でも紹介したようにこの系で

は大局的な空間反転対称性は保たれているが、原子に注目すると局所的に空間反転対称性が破れて

いる。この場合には本論文で議論してきたようなユニットセル内で一様な反対称スピン軌道相互作

用の代わりにユニットセル内で非一様な反対称スピン軌道相互作用が現れる。多層系ではスタッ

ガードな反対称スピン軌道相互作用が現れ、これにより磁気電気効果 [39]やエキゾチックな超伝

導 [34, 41–44]が引き起こされる。本論文でこれまでに示してきたように、このようなスタッガー

ドな反対称スピン軌道相互作用も電子相関効果によって増強されることが期待される。スタッガー

ドな反対称スピン軌道相互作用が物性に現れるかどうかは副格子間のホッピングとの競合によって

決まる。そのため、スタッガードな反対称スピン軌道相互作用の繰り込みを計算することも重要な

課題である。
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付録 A 数値計算の詳細

A.1 FFTによる畳み込み積分の数値計算

ここでは自己エネルギーを計算する際に用いた FFT(高速フーリエ変換) の方法について紹介す

る。ここでは例として次のような U の 2次の自己エネルギーを考える。

Σ(k) =
∑

q

{∑
k′

G1(k′ + q)G2(k′)
}
G3(k − q). (99)

簡単のために、ここでは係数の U2 や符号を省略した。まず、

χ(q) =
∑

k′
G1(k′ + q)G2(k′) =

∫
G1(k′ + q)G2(k′)dk′, (100)

として、これを求めるところから始める。この χ(q)のフーリエ変換は、

χ(x) =
∫

χ(q)e−iqxdq

=

∫∫
G1(k′ + q)G2(k′)e−iqxdqdk′

=

∫
G1(k′ + q)e−i(k′+q)xdq

∫
G2(k′)eik′xdk′ · · · (∗)

= G1(x)
∫

G2(k′)e−ik′×(−x)dk′

= G1(x)G2(−x), (101)

となる。ここで、G2(k′) ≡ G′(−k′)とすると、(∗)は、

χ(x) =
∫

G1(k′ + q)e−i(k′+q)xdq
∫

G′(−k′)e−i×(−k′)xdk′

= G1(x)G′(x). (102)

となるので、

χ(q) =
∫

χ(x)eiqxdx =
∫

G1(x)G′(x)eiqxdx, (103)

となる。このように χ(q)は 2つのグリーン関数 G(k)をフーリエ変換して、その積をフーリエ逆変

換することで求まる。G′(x)は、

G′(x) =
∫

G′(k′)e−ik′xdk′ =
∫

G2(−k′)e−ik′xdk′. (104)

つまり、G′(x)は G2(−k′)のフーリエ変換になっている。もし、Gi(−k) = G∗i (k)が成り立つのであ

れば、G′(k) = G∗i (k)になるので、G′(x)は G∗i (k)のフーリエ変換になる。この条件は G(k) = (iωn −
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ε(k))−1 の場合には成り立つ。しかし、反対称スピン軌道相互作用がある場合には Gi(k) , G∗i (−k)

となるので注意が必要である。同様にして、

Σ(k) =
∑

q

χ(q)G3(k − q) =
∫

χ(q)G3(k − q)dq, (105)

を考える。このフーリエ変換は、

Σ(x) =
∫
Σ(k)e−ikxdk

=

∫
χ(q)e−iqxdq

∫
G3(k − q)e−i(k−q)xdk

= χ(x)G3(x), (106)

となるので、

Σ(k) =
∫
Σ(x)eikxdx =

∫
χ(x)G3(x)eikxdx, (107)

となる。

プログラムのアルゴリズムは、

1. G1(k)、G′(k)(= G2(−k))をそれぞれフーリエ変換して、G1(x)、G′(x)を得る。

2. G1(x)G′(x)をフーリエ逆変換して、χ(q)を得る。

3. χ(q) の振動数成分を +1 シフトする。ωold=(1,2,3,...,n-1,n)→ωnew=(n,1,2,...,n-2,n-1) のよう

に並び替える。

4. χ(q)、G3(k)それぞれをフーリエ変換して、χ(x)、G3(x)を得る。

5. χ(x)G3(x)をフーリエ逆変換して、Σ(k)を得る。

となる。このようにして自己エネルギーは計算される。U の 3次以上も同様にして計算される。

A.2 サイト当たりの粒子数密度 nの導出

ここではサイト当たりの粒子数密度 nの導出を行う。まずグリーン関数の定義より、

G(k, τ) = −〈Tτck(τ)c†
k
〉, (108)

lim
τ→+0

G(k, τ) = −〈ckc†
k
〉 = −

(
1 − 〈c†

k
ck〉

)
= −1 + nk, (109)

lim
τ→−0

G(k, τ) = 〈c†
k

ck〉 = nk, (110)

である。これらの式から、τ = 0でのバンド表示のグリーン関数は、

Gλ(k, 0) =
1
2

{
lim
τ→+0

Gλ(k, τ) + lim
τ→−0

Gλ(k, τ)
}
= nλk −

1
2
, (111)

となる。ここで、nλk は運動量 kの λバンドの粒子数密度である。また、フーリエ変換の式から、

Gλ(k, 0) = T
∑

n

Gλ(k, iωn) (τ = 0より e−iωnτ = 1), (112)
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であるから、式 (111)、(112)より、

nλk =
1
2
+ T

∑
n

Gλ(k, iωn), (113)

が成り立つ。以上より、λバンドの粒子数密度は、

nλ =
1
N

∑
k

nλk =
1
2
+

T
N

∑
k

∑
n

Gλ(k, iωn), (114)

で表されるから、スピン分裂した 2つのバンドを合わせた全粒子数は、

n = 1 +
T
N

∑
k

∑
n

(G+(k, iωn) +G−(k, iωn)) , (115)

となる。
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付録 B 解析計算の詳細

B.1 空間反転対称性が破れている系のグリーン関数の導出

ここでは、相互作用がない場合 (U = 0)のグリーン関数のスピン表示からバンド表示への変換方

法を説明する。まず初めに、式 (11)の H0 の行列表示 Ĥ0 をユニタリー行列 Û で対角化する。

H0 =
∑
k

Ĉ†ÛÛ†Ĥ0ÛÛ†Ĉ

=
∑
k

Γ̂†
(
ε + α|g| 0

0 ε − α|g|

)
Γ̂. (116)

ここで、

Γ̂† = Ĉ†Û ⇔
(
γ†
k↑ γ†

k↓

)
=

(
c†
k↑ c†

k↓

)
Û, (117)

Û =
1√

2|g|(|g| + gz)

(
|g| + gz −gx + igy

gx + igy |g| + gz

)
≡

(
u↑↑ u↑↓
u↓↑ u↓↓

)
, (118)

である。これらより、

cks =
∑
λ=±

usλ(k)γkλ, (119)

c†
ks =

∑
λ=±

u∗sλ(k)γ†
kλ
, (120)

usλ =
1√

2|g|(|g| + gz)

{
(|g| + gz)δsλ + (−sgx + igy)(1 − δsλ)

}
, (121)

となる。これらを用いると 1粒子グリーン関数は定義より、

G(0)
ss′(k, iωn) = −

∫ β

0
dτeiωnτ

〈
Tτcks(τ)c†

ks′
〉

= −
∫ β

0
dτeiωnτ

〈
Tτ

∑
λ

usλ(k)γkλ(τ)

 ∑
λ′

u∗s′λ′ (k)γ†
kλ′

 〉
=

∑
λλ′

usλu∗s′λ′ ×
(
−

∫ β

0
dτeiωnτ

〈
Tτγkλ(τ)γ†

kλ′
〉)

=
∑
λλ′

usλu∗s′λ′
δλλ′

iωn − ελ(k)

=
∑
λ

usλu∗s′λ
1

iωn − ελ(k)
, (122)

と表される。ここで、cks(τ) = exp(H0τ)cksexp(−H0τ)、ελ(k) = ε(k) + λα|g(k)|である。また、式
(121)より、

usλu∗s′λ =

 Î + λ g
|g| · σ
2


ss′

. (123)
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となる。また、バンド表示の 1粒子グリーン関数 G(0)
λ (k, iωn)は定義より、

G(0)
λ (k, iωn) = −

∫ β

0
dτeiωnτ

〈
Tτγkλ(τ)γ†

kλ

〉
=

1
iωn − ελ(k)

, (124)

となる。以上より式 (15)、

Ĝ(0)(k, iωn) =
∑
λ=±

 Î + λ g
|g| · σ
2

G(0)
λ (k, iωn), (125)

が導出される。

B.2 フェルミ面の分裂幅 ∆kF の導出

ここでは反対称スピン軌道相互作用によってスピン分裂したフェルミ面の分裂幅の解析式の導出

を行う。反対称スピン軌道相互作用の大きさ α がフェルミエネルギーに比べて十分小さいという

仮定のもとで計算を行う。この条件は多くの空間反転対称性が破れている金属で実現している。ま

ず、α = 0の場合のフェルミ波数 kF を求める。α = 0のグリーン関数は、

GR(k) =
1

ω − ε(k) − ΣR
0 (k)

, (126)

であるから、フェルミ波数 kF は、

ε(kF) + ReΣR
0 (kF, 0) = 0, (127)

を満たす式から求まる。次に α , 0の場合のフェルミ波数 kFλ を求める。バンド表示のグリーン関

数は、

GR
λ (k) =

1
ω − ε(k) − ΣR

0 (k) − λα|g′(k)|
, (128)

である。準粒子のエネルギー ε∗λ(k)は、

ε∗λ(k) − ε(k) − ReΣR
0 (k, ε∗λ(k)) − λα|g′(k, ε∗λ(k))| = 0, (129)

を満たす。フェルミ面を考えているので ε∗λ(k) = 0とすると、

ε(k) + ReΣR
0 (k, 0) + λα|g′(k, 0)| = 0, (130)

となる。次に k ∼ kF で各項を展開していく。これは α を十分小さいとしているので、α , 0 で

のフェルミ波数が α = 0 での値に比べて大きく変化していないからである。1 次の項まで考慮す

ると、

ε(kF) +
∂ε(k)
∂k

∣∣∣∣∣
k=kF

·(k − kF) + ReΣR
0 (kF, 0) +

∂ReΣR
0 (k, 0)
∂k

∣∣∣∣∣
k=kF

·(k − kF)

+ λα|g′(kF, 0)| + λα∂|g
′(k, 0)|
∂k

∣∣∣∣∣
k=kF

·(k − kF) = 0. (131)
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となる。ここで、式 (127)から、第 1項目と第 3項目が消える。よって、

vk
λ(kF, 0) · (k − kF) + λα|g′(kF, 0)| = 0, (132)

である。ここで、vk
λ(kF, ω)は k-massによって繰り込まれた速度で、

vk
λ(kF, ω) =

∂ε(k)
∂k

∣∣∣∣∣
k=kF

+
∂ReΣR

0 (k, ω)
∂k

∣∣∣∣∣
k=kF

+λα
∂|g′(k, ω)|

∂k

∣∣∣∣∣
k=kF

. (133)

である。1と 2項目に比べて 3項目は g′ の k 依存性が小さいとすれば無視できる。その場合には

vk
λ → vk となる。式 (132)の解は kFλ であるから、

vk
λ(kF, 0) · (kFλ − kF) + λα|g′(kF, 0)| = 0, (134)

となる。よって、λバンドでのフェルミ波数は、

kFλ = kF − λα
|g′(kF, 0)|
vk
λ(kF, 0)

, (135)

となる。以上よりスピン分裂したフェルミ面の分裂幅は、

∆kF = |kF+ − kF−| = α|g′(kF, 0)|
(

1
|vk
+(kF, 0)|

+
1

|vk
−(kF, 0)|

)
, (136)

となる。vk
λ → vk の場合では、

∆kF = |kF+ − kF−| =
2α|g′(kF, 0)|
|vk(kF, 0)| , (137)

となる。また、相互作用がない U = 0で同様の計算を行うと、

∆kF = |kF+ − kF−| =
2α|g(kF)|
|v(kF)| , (138)

となる。
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[82] Z. Zhong, A. Tóth, and K. Held: Phys. Rev. B 87 (2013) 161102.

[83] I. P. Rusinov, I. A. Nechaev, S. V. Eremeev, C. Friedrich, S. Blügel, and E. V. Chulkov: Phys.
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