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博士論文の要旨 

 

2008年に発見された鉄系高温超伝導体では、鉄のｄ軌道全てが関与する複雑に絡み合っ

たバンド構造とフェルミ面が、その超伝導発現機構に重要な役割を果たしていると考えら

れている。これまで、超伝導機構の理論研究では、軌道を多数含むことによる計算の困難

さから、主に乱雑位相近似（RPA）などの弱相関からの摂動的アプローチが用いられてき

た。しかし、最近の高分解能 ARPES 実験により、特定の軌道の繰り込み因子がゼロとな

る軌道選択モット転移や、電子比熱係数γが 100mJ/K2molにも達する重い電子状態を示す

物質が発見され、強相関効果の重要性が認識されることとなった。 

そこで本論文では、鉄系超伝導体の第一原理計算から導出した５軌道ハバード模型に対

して、強相関領域も記述できる非摂動的手法である動的平均場理論（DMFT）を適用して、

その電子状態や超伝導機構を調べた。その結果、現実的な相互作用の大きさにおいて、軌

道選択モット転移や重い電子状態が実現する可能性を明らかにした。また、DMFT により

求めた磁気感受率と電荷・軌道感受率から有効ペアリング相互作用を導出し、Eliashberg

方程式を用いて超伝導ギャップと超伝導転移温度 Tcを計算した結果、従来の RPA と比較

して磁気揺らぎによる s±波超伝導領域は大きく抑制されるのに対して、軌道揺らぎによる

s++波超伝導は大きく拡がり安定化されることを示した。さらに、この計算手法を駆使して

鉄系超伝導体で実現可能な様々なパラメータ領域を網羅的に探索することにより、反強磁

性揺らぎと軌道揺らぎが拮抗する強相関領域において、バーテックス補正の非自明な軌道

依存性の効果により、これらの２つの揺らぎに加えて強磁性揺らぎも同時に増強されるこ

とを示した。この際、３つの共存する揺らぎの協力効果により、新しい超伝導対称性（hole-s

±波）が実現可能であることを明らかにした。また、鉄系超伝導体の中でも特に強い電子

相関効果が働く FeSe 系に対してこの計算手法を適用することにより、第一原理計算と

ARPES 実験の間でのバンド分散の不一致の問題を始めて説明した。さらに、FeSe の圧力

下における第一原理計算に基づいて、非単調な軌道秩序・磁気秩序および超伝導の圧力依

存性の相図を説明した。 

 

 

 

 



  

本論文は、以下のような５つの章から構成されている。第１章の Introduction では、鉄

系超伝導体に関して実験と理論の両面からレビューされた。第２章の Vertex correction 

and hole-s± stateでは、本論文の研究で用いられた鉄系超伝導体の５軌道ハバード模型お

よび DMFT と Eliashberg 方程式を用いた計算手法に関する説明ののち、繰り込み因子や

バーテックスおよび超伝導に関する計算結果が示され、軌道選択モット転移や重い電子、

さらに新規な hole-s±波超伝導がどの様な場合に実現可能であるかが議論された。第３章

の Electronic state of FeSe in ambient pressure では、FeSeの常圧における ARPES実験

と第一原理計算との間でのバンド分散の不一致の問題が、DMFT により電子相関効果を考

慮することにより説明された。第４章の Electronic state of FeSe under pressureでは、

FeSeの圧力下における第一原理計算の結果に基づいて、圧力相図の記述が行われた。最後

に第５章の Summary and Discussion では、本論文のまとめと実験との比較、議論が行わ

れた。 

 

 

  

審査結果の要旨 

 

本論文は、鉄系超伝導体の電子状態および超伝導発現機構を、電子相関効果を考慮でき

る非摂動的な DMFT に基づいて調べた。鉄の 3dの 5 軌道全てが関与する複雑な模型に対

して、DMFTの計算プログラムの大幅な改良と大規模数値計算を一貫して行い、従来のRPA

などの摂動的アプローチでは無視されていた強相関効果を考慮することにより、軌道選択

モット転移や重い電子、新規な hole-s±波超伝導の実現可能性を示したことは、大きな意

義がある。また、従来の RPA と比較して磁気揺らぎによる s±波超伝導領域は大きく抑制

されるのに対して、軌道揺らぎによる s++波超伝導は大きく拡がり安定化されることを示し

たことは、鉄系超伝導における s±波 vs. s++波の論争に影響を与える重要な結果であると考

えられる。さらに、従来は波数に依存しない s波超伝導しか記述できなかった DMFTを、

波数依存性のある異方的超伝導を取り扱えるように拡張したことは、強相関電子系におけ

る超伝導の計算手法の発展としても高く評価でき、今後さらに重い電子系超伝導体などへ

の応用も期待される。 

 

 

よって、本論文は博士（理学）の博士論文として十分であると認定した。 

 

 

 

 

 

 
 

 


