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概要

鉄系超伝導体において, 超伝導発現の母胎である正常電子状態の理解が急務であった

が, その解明が急速に進んでいる. 特に 2013年の FeSeにおける「非磁性電子ネマティッ

ク状態」の発見は, それまで標準理論とみなされてきたスピンネマティック理論の見直し

を迫る出来事（パラダイムシフト）であり, スピン揺らぎと軌道揺らぎを対等に考慮する

理論の進展のきっかけとなった. 本稿では, 平均場近似を超えた多体効果であるバーテッ

クス補正を考慮した理論の進展を紹介する. 非磁性電子ネマティック秩序の正体は, バー

テックス補正を起源とする新規な軌道秩序であり, 本理論に基づき FeSeをはじめ代表的

な鉄系超伝導体が示すバラエティー豊かな相図が統一的に理解できる. さらに FeSeで実

現する “符号反転軌道秩序”をはじめとする正常状態の key experimentsが定量的に再現

される.

1 はじめに

2008年に発見された鉄系超伝導体は,1) 高い超伝導転移温度 (Tc)を有するのみならず,

新規な量子現象の宝庫として, 現在世界中で最も活発に研究されている強相関金属化合物

である. 鉄系超伝導体では, 鉄の 3d 電子が有するスピンの自由度と軌道の自由度が協奏

し, これらの複合自由度が豊かな物性の根源となっている. 鉄系超伝導体の超伝導発現機

構はまだ未解明であるが, 超伝導発現の母胎となる正常電子状態の理解が, 理論と実験の

密接な協力によって, 最近急速に進展している. 　
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第 1図に, La1111系や Ba122系などの典型的な鉄系超伝導体の模式的相図と, FeSeの

模式的相図を示す.2–5) ともに構造相転移温度 Tstr より低温かつ磁気転移温度 Tmag より

高温の領域で, 電子系の回転対称性が自発的に低下した「非磁性電子ネマティック状態」

が実現する. 第 1図 (a)では Tstr と Tmag は数 K～数 10 K と接近しているが, FeSeでは

絶対零度まで磁気転移を示さない. 角度分解光電子分光（ARPES) によると dxz 軌道の

準位と dyz の準位が 50 ∼ 60 meVほど分裂し, 数%の軌道占有数の偏り nxz > nyz が生

じる.6–15) このような大きな軌道分裂は, 高々 0.3% に過ぎない格子定数の斜方晶変位率

δ = (a− b)/(a+ b) からは説明し得ない.16) ゆえに軌道分裂を伴う電子ネマティック秩序

は, 電子相関による電子系固有の相転移である.

a > b

図 1 (a) La1111系 (母物質:LaFeAsO), Ba122系 (母物質:BaFe2As2)等に代表され

る典型的鉄系超伝導体の模式的相図. (b) FeSeの模式的相図. Tstr, Tmag, Tc はそれぞ

れ, 構造相転移温度, 磁気転移温度, 超伝導転移温度である. (c) 電子状態の模式図. Tstr

で正方晶から斜方晶 (a 軸長 > b 軸長) へ転移し, dxz 軌道の占有数が増加する. また,

Tmag 以下では a軸方向に反強的, b軸方向に強的なストライプ状の反強磁性が生じる.

その秩序パラメーターの正体として, スピンネマティック秩序 17–21) と軌道秩序 22–25)

が考えられた. 前者は, 強くフラストレートした量子スピン系において, スピン秩序が起き

る直前に最近接サイトのスピン四重極秩序が生じて 4回対称状態が破れるというアイディ

アに立脚し, 相図 1(a)の Tstr ≳ Tmag の状況とは整合するが, FeSeの相図 1(b)とは整合

しない. 一方, 軌道秩序の場合はいずれの相図とも矛盾しないが, 乱雑位相近似（RPA)や

動的平均場理理論（DMFT)など従来の標準的理論では再現が不可能であり, 微視的理論
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による裏付けがない状態が続いた. 正常状態は超伝導状態の母胎であり, その最大の謎で

ある電子ネマティック状態の解明は, 超伝導発現機構の解明に直結する最重要課題と位置

づけられてきた.

電子ネマティック感受率 χnematic は, ネマティック秩序の強度と歪 δ の比として定義さ

れ, 弾性率 Cs の測定
26–29) や電子 Raman測定 30–32), 電気抵抗の面内異方性 33–35) 等に

より観測可能である. 第 2図に Ba(Fe,Co)2As2 および FeSeで観測された, NMRによる

1/T1T（＝スピン感受率に比例）および χnematic の温度依存性を示す.26–29,36,37) ここで

χnematic は格子との結合を無視した純粋な電子系の感受率であり, T = Tstr でも有限であ

る. 一方, C−1
s ∝ (1− gχnematic)

−1
は T = Tstr で発散する. gは弱い電子・格子相互作用

を介したネマティック秩序間相互作用である. Ba(Fe,Co)2As2 においては, 室温から Tstr

に向かってスピン揺らぎと軌道揺らぎが同調して増大する. 電子ネマティック秩序が生じ

るとスピン揺らぎが急激に増大し, Tstr 直下の Tmag でスピン秩序が生じる.36) 対照的に

FeSeにおいては, 室温から Tstr に向かって軌道揺らぎだけが増大し, スピン揺らぎは小さ

いままである. Tstr 以下からスピン揺らぎは増大し始めるが, その増大は緩やかであり絶

対零度まで磁気秩序に至らない.29,37–41) こうした驚くべき物質依存性を統一的に説明す

る「鉄系超伝導体の正しい正常状態の理論」の構築が, 理論家たちの喫緊の課題となった.
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図 2 (a) Co-2% ドープ BaFe2As2 において, NMR により観測された核スピン緩和

率 1/T1T 及び弾性率 Cs による電子ネマティック感受率 χnematic の温度依存性. (b)

FeSeにおける 1/T1T及び χnematic の温度依存性. データは文献 28,29,36) より.

そこで我々は 2011 年頃から, 平均場近似 (RPA 等) を超えた多体効果であるバーテッ

クス補正 (VC)を考慮した理論の研究を開始した.25) ダイヤグラム法や汎関数繰り込み群
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法に基づく研究より, バーテックス補正を起源とする新規な軌道秩序が起きることを見出

してきた. （バーテックス補正を無視した RPAでは軌道揺らぎは発達しない. ）この理論

により, 鉄系超伝導体における “軌道秩序シナリオ”の微視的裏付けが初めて与えられた.

さらに, Ba122 における電子 Raman 散乱によるネマティック感受率の理論解析 42) や,

LaFeAsOの Hドープ相図の解明 43) などが行われた. 本理論の正当性を見極めるうえで,

FeSeにおける “非磁性電子ネマティック秩序”は, その格好の試金石となるであろう.

本稿では, バーテックス補正の理論に基づき, 鉄系超伝導体のバラエティー豊かな正常

状態の包括的理解に取り組む. FeSe や LaFeAsO など各種鉄系超伝導体の第一原理模型

を解析し, 第 1図および第 2図に示す各化合物の状態相図やネマティック感受率の温度依

存性が, 自然に再現されることを紹介する.16) さらに FeSe で実現する “符号反転軌道秩

序”をはじめとする正常状態の key experimentsが, バーテックス補正の理論が予言する

軌道秩序として定量的に再現される.44) 本研究による正常電子状態の理解に基づき, 現在

未解明である超伝導発現機構について, 本稿の最後に簡単に議論する. 本理論の帰結であ

る軌道揺らぎの発達により, 符号反転の無い S++ 波超伝導状態の出現が期待されること

を紹介する.

2 手法

2.1 第一原理模型

典型的な鉄系超伝導体と非磁性の FeSeとの違いを議論する為には, 第一原理計算に基

づいた多軌道強束縛模型を作成し, その上で多体の電子相関を考慮した解析が必要であ

る. 十数年前までは, 多軌道の強束縛模型作成は困難な作業だった. ところが近年では計

算コードが整備され, 各々の研究者が第一原理計算に基づいた多軌道強束縛模型を手軽に

作成できる, 非常に恵まれた環境になった.

最初に, 鉄系超伝導体の伝導層の構造を第 3図 (a)に示す. 鉄系超伝導体では, 正方形に

並んだ Feを Asや Se等の四面体が取り囲むという, 共通の基本構造を持つ. 第 3図 (b)

に示す Feの 3d軌道の内, 伝導は主に xz, yz, xy の 3軌道が担う. この伝導層内を運動す

る電子が互いに相互作用する事で, 軌道・磁気秩序から高温超伝導まで, 様々な興味深い
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物理が発現する.
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図 3 (a) 鉄系超伝導体の伝導層である FeAs 層 (As の代わりに Se, Te, P なども有

る) の結晶構造. 正方格子を作る Feサイトの周りに, Asサイトがほぼ正四面体状に配

置している. (b) 3d軌道の波動関数. 鉄系超伝導体の電気伝導や揺らぎは, Feの 3d軌

道のうち xz, yz, xy の 3軌道が主に担う.

第 4 図 (a) 及び (b) に, 実際に WIEN2k45) と wannier9046) パッケージを用いて

構築した, LaFeAsO に対する 8 軌道 d-p 強束縛模型のバンド構造と Fermi 面を示

す. Γ 点 (k = (0, 0)) と M 点 (k = (π, π)) 周りの計 3 枚のホール面に加え, X,Y 点

(k = (π, 0), (0, π))周りに 2枚の電子面が存在する. Fermi面は xz, yz, xy 軌道により構

成されるが, 複雑に混成している. ホール・電子面間のネスティングに起因して, 差し渡し

ベクトル q = (π, 0), (0, π)に対応するスピン揺らぎが発達する.47)

次に, FeSeに対する d-p模型を構築する. ただし FeSeには, 第一原理計算のバンド構造

48) と, ARPES8–14) や Shubnikov-de Haas測定 49,50) の結果とが異なるという問題が有

る. そこで, FeSeの強束縛模型では, バンド構造が ARPESの結果に合うようエネルギー

準位を調整した（詳しくは文献 16) を参照してほしい）. 第 4図 (c)及び (d)に示すとお

り, 得られた模型の Fermi面は小さく, M点周りの xy 軌道により構成されたホール面は

消失する. その結果, xz, yz 軌道が Fermi準位で主体的となる. この変化は, xz, yz 軌道

間の軌道秩序発現に好都合である.

もう一つの重要な物質依存性は, Coulomb 相互作用である. 文献 51) では制限 RPA

法に基づいて, 代表的な鉄系超伝導体に対する有効 Coulomb 相互作用が, 軌道依存性ま

で含めて系統的に導出されている. 表 1 は各鉄系超伝導体の d-p 模型に対する, 軌道内

Coulomb斥力 U の軌道平均 Uave, 軌道間斥力 U ′ の平均 U ′
ave, 及び Hund結合 J の平均

Jave である. J はスピン分極を増大し軌道分極を抑制する. FeSe では Jave/Uave の値が
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図 4 (a) LaFeAsOに対し構築した 8軌道 d-p強束縛模型のバンド分散と (b) Fermi

面. (c) FeSeの 8軌道 d-p強束縛模型のバンド分散と (d) Fermi面. FeSeの強束縛模

型は, ARPESの結果に合わせて各軌道の準位を調整した. 色は軌道成分に対応し, 緑,

赤, 青はそれぞれ Feの 3d軌道の xz, yz, xy 軌道に対応する.

表 1 鉄系超伝導体の d-p 強束縛模型に対する有効相互作用の平均値 Uave ≡
1
5

∑5
l=1 Ull, U

′
ave ≡ 1

10

∑
l>m Ulm, Jave ≡ 1

10

∑
l>m Jlm, 及び比 Jave/Uave.

51) ここ

で, l,m = 1 ∼ 5は Feの d軌道を表す.

Uave (eV) U ′
ave (eV) Jave (eV) Jave/Uave

LaFeAsO 4.23 3.09 0.57 0.134

BaFe2As2 5.24 4.00 0.62 0.119

LiFeAs 5.94 4.70 0.62 0.104

FeSe 7.21 5.85 0.68 0.095

0.1 以下と, 他の物質に比べて特に小さい. この事から, FeSeでは磁気揺らぎが弱く, 軌道

揺らぎが強くなるであろう事が自然に期待できる.

2.2 RPAによる解析と RPAの限界

前節で得た個々の物質の特徴を反映した第一原理 Hubbard模型に対して, 遍歴描像に

基づく微視的理論を展開する. 遷移金属では一般的に J > 0 が成り立つ. スピン感受率
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χspin(q)及び軌道感受率 χorbital(q)は, 以下で定義される.

χspin(q) =

∫ β

0

dτ
1

2
⟨m̂(q, τ)m̂(−q, 0)⟩ eiωmτ , (1)

χorbital(q) =

∫ β

0

dτ
1

2

⟨
Ôx2−y2(q, τ)Ôx2−y2(−q, 0)

⟩
eiωmτ . (2)

ここで, m̂ = n̂↑ − n̂↓ であり, n̂は粒子数の演算子である. また, xz-yz 軌道間の軌道秩序

演算子は Ôx2−y2 = n̂xz − n̂yz で, 電気四重極に相当する.

軌道揺らぎの発現機構について, まず平均場近似と同等の RPA に基づき考察された.

単純化の為に縮退 2軌道 Hubbard模型を考え U = U ′ + 2J を仮定すると, RPAでは以

下を得る.

χspin
RPA(q) = χ0(q)/[1− (U + J)χ0(q)], (3)

χorbital
RPA (q) = χ0(q)/[1− (U − 5J)χ0(q)]. (4)

ただし, 裸の既約感受率 χ̂0(q) = −T
∑

k Ĝ(k + q)Ĝ(k)は軌道対角であると単純化した.

これらの式より RPAでは, 軌道秩序がスピン秩序より先に起きる条件は, J < 0という非

現実的なものである.52) つまり, 現実の J > 0では,51) 鉄系の普遍的特徴である非磁性ネ

マティック相 (Tstr > T > Tmag)が説明出来ず, 平均場近似 (及び RPA)の限界が明らか

になった. そこで, RPAを超えた多体理論構築が, 鉄系超伝導体の理論研究における主た

るテーマとなった.

なお, Ĝ(k)は電子のグリーン関数である. ここでは省略表記 k = (k, iϵn), q = (q, iωm)

を使い, ϵn = (2n+ 1)πT と ωm = 2mπT はそれぞれ Fermionと Bosonの松原振動数で

ある.

2.3 RPAを超えて: バーテックス補正

軌道間相互作用の起源として, 我々は最近, 感受率に対するバーテックス補正により,

軌道揺らぎが著しく増大する新機構を見出した.25) バーテックス補正は平均場レベルの

近似を超えた多体効果であり, Ward恒等式より保存近似を満たす為に要請される. バー

テックス補正は強相関系においてしばしば重要な役割を果たす. 実際, 1軌道模型におい

てバーテックス補正を考慮した Self-Consistent Renormalization (SCR) 理論が量子臨
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界現象の記述に成功を収め,53) また銅酸化物高温超伝導体のホール係数やネルンスト係

数等における異常な輸送現象が, 伝導に対するバーテックス補正により統一的に説明され

る.54) 他方, 多軌道系におけるバーテックス補正はこれまでほとんど研究されていなかっ

た. 我々の研究により, 多軌道系に特有の重要性が明らかとなった.

論文 25) で開発された自己無撞着バーテックス補正法 (SC-VC法) では, 1ループの自

己エネルギーに対するWard恒等式が与える 4点バーテックス Γ̂ = ∂Σ̂/∂Ĝ を用いて, 既

約感受率に対するバーテックス補正

X̂(q) = T 2
∑
k,k′

Ĝ(k + q)Ĝ(k)Γ̂(k, k′, q)Ĝ(k′ + q)Ĝ(k′), (5)

を自己無撞着に計算する. 行列表示の電荷 (スピン)感受率は,

χ̂c(s)(q) = Φ̂c(s)(q)
[
1− Îc(s)Φ̂c(s)(q)

]−1

, (6)

と書ける (第 5図 (a)). ここで, Φ̂c(q) = χ̂0(q) + X̂c(q)及び Φ̂s(q) = χ̂0(q) + X̂s(q)は,

既約感受率の電荷及びスピンパートである. Îc(s) は電荷 (スピン)に対する裸の Coulomb

相互作用の行列表示で, U , U ′ 及び J により構成される. バーテックス補正のうち, 揺らぎ

の 1次項は Maki-Thompson(MT) 項,55,56) 揺らぎの 2次項は Aslamazov-Larkin(AL)

項 57) と呼ばれる (第 5図 (b)). 単純化の為, 先程と同様に 2軌道模型を考えると, 多体相

関を考慮した感受率は, U = U ′ + 2J を仮定すると

χspin(q) = Φs(q)/[1− (U + J)Φs(q)], (7)

χorbital(q) = Φc(q)/[1− (U − 5J)Φc(q)], (8)

を得る. Xc(q)が波数 q で発達して Φc(q) ≫ Φs(q)となる時, χorbital(q)が RPAを超え

て増大する事が分かる. (RPAは Xs,c(q) = 0に対応する。) SC-VC理論では, (5)式と

(6)式を自己無撞着に解くことで, χ(q)と X(q)を得る.

揺らぎの理論に基づくダイアグラムの考察より, SC-VC理論に含まれる揺らぎの 2次

のバーテックス補正である AL項が, 軌道揺らぎを著しく増大する事が見出された. 電荷

パートの AL項は,

Xc
AL(q) ∼ T

∑
p

U4[Λ(p, q)]2 [3χs(p+ q)χs(p) + χc(p+ q)χc(p)] , (9)
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で与えられる. 第一項のファインマン図を第 5図 (c)に示す. ここで, 重要な寄与を与える

ゼロ松原成分のみ考慮した. また, Λ̂(p, q) = −T
∑

k Ĝ(k + q)Ĝ(k)Ĝ(k − p) は 3点バー

テックスであり, 単純化の為に軌道対角成分のみ考慮した.

AL項により軌道揺らぎが増大する理由を説明する. 反強スピン揺らぎ χs(p)はある特

定の波数でのみ発達する為, (9)式の第一項から
∑

p χ
s(p+ q)χs(p)は q = 0の時に大き

く, Xc
AL(0)の増大をもたらす. つまり, この機構により, スピンと軌道の臨界揺らぎが協

調して発達する. 場の理論の解釈では, 第 5図 (c)の AL項は軌道波が 2つのスピン波に

分かれて再び軌道波に戻るという仮想過程を表し, RPA には含まれない軌道波とスピン

波の干渉 (軌道・スピン揺らぎ間のモード結合)を与える. このように, AL項による平均

場近似を超えた多体効果が, 軌道揺らぎをもたらす.

AL 項による軌道揺らぎとスピン揺らぎの結合は, 局在スピン・軌道間の Kugel-

Khomskii 結合 58) HKK = J
∑

<i,j>(si · sj)(τi · τj) に対応する. 局在描像における

この良く知られた機構は RPAでは再現出来ず, バーテックス補正が必要であった. しか

しながら, Kugel-Khomskiiモデル (第 5図 (e))では第 1図 (a)の実験相図を再現出来な

い為, 局在モデルによる説明は不適当である.

なお, 電荷パートの AL項に比べ, MT項や, スピンパートのバーテックス補正 (第 5図

(d)) は小さい事が示せる. 故に, 以下の計算ではこれらの項を無視した. 詳しくは, 文献

16) の Appendix Bを参照して頂きたい. また, 電荷パートの AL項がいかに大きくとも,

Hubbard模型において電荷感受率 χcharge(q)は

χcharge(q) = Φc(q)/[1 + (3U − 5J)Φc(q)], (10)

であり, 常に抑制される.

3 結果

3.1 LaFeAsO の Tstr ≳ Tmag の 2段転移

LaFeAsO を始めとした典型的な鉄系超伝導体では, Tstr ≳ Tmag で構造と磁気の 2 段

転移を示す. これを説明する為, 第一原理計算に基づき作成した LaFeAsOの d-p模型を

SC-VC理論により解析した結果を紹介する. 感受率とバーテックス補正を自己無撞着に

9
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=

=
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χs

χs

χc

(a)

(b)

(c) (d)

(e)

SC-VC理論:自己無撞着方程式

図 5 (a) 感受率 χx(q)のファインマン図 (x = c, s). Ix は 1次の Coulomb相互作用

による 4点バーテックス. (b) バーテックス補正を含む既約感受率 Φx(q). χ0(q)は裸

の感受率. MT項 Xx
MT は揺らぎの 1次, AL項 Xx

AL は揺らぎの 2次の項である. (c)

電荷パートの AL 項 Xc
AL(q) における χs(q) の 2 乗項のファインマン図. (d) スピン

パートの AL項 Xs
AL(q). χs(q)と χc(q)の積から成る. (e) 局在 xz-yz 軌道模型にお

ける Kugel-Khomskii型のスピン・軌道結合の模式図.16) 軌道秩序 nxz − nyz > 0に

より J
(1)
a ≫ J

(1)
b となり, ストライプ状の反強磁性が実現する.

計算した結果, RPAとは異なり, χorbital(q)がスピン感受率 χspin(q) と同調して発達し,

Tstr ≳ Tmag の 2段転移を与える事が分かった.16,25)

第 6 図 (a) はスピン感受率 χspin(q) の波数 q 依存性である. 多くの先行研究で

既に示されている通り, ホール面と電子面間のネスティングに起因し, 対応する波数

q = (π, 0), (0, π) で χspin(q)が発達する. この磁気感受率発散による磁気秩序は, 実験の

ストライプ状の反強磁性秩序に対応する. さらに, このスピン揺らぎは, 第 5 図 (c) に示

した AL項を通じて軌道揺らぎを大きく増強させる. 第 6図 (b)には χorbital(q)を示す.

χorbital(0)がスピン揺らぎを超えて大きく発達した. この発達は, 電子ネマティック感受

率の発達を表す. また, χorbital(0)の発散は一様な軌道秩序 nxz ̸= nyz を導くため, 斜方

晶への構造相転移を与える.

さらに, 揺らぎの温度依存性を第 6図 (c)に示す. 縦軸は感受率の増強因子で, (7)式及

び (8) 式の分母による増大に相当する. 軌道とスピンの揺らぎが低温に向けて発散的に

10



増大する様子が見て取れる. 軌道感受率の, ほぼ Curie-Weiss 則に従う発散的増大は, 第

2 図 (a) の Ba122 における電子ネマティック感受率 χnematic の増大
26–28) と整合する.

Raman散乱 30) や電気抵抗の面内異方性 33,34) からも, χnematic(0)の Curie-Weiss的増

大が観測されている. 同時に, スピン感受率の発達は 1/T1T の増大
36,59,60) を導く. 感

受率が発散するWeiss 温度 θ を Curie-Weiss フィットから見積もると, スピン揺らぎの

Weiss 温度が θS ∼ 40 meV, 軌道揺らぎのWeiss 温度が θC ∼ 48 meV と, 近い値が得

られた. これは, Tstr ≳ Tmag で構造と磁気の 2 段転移を示す, La1111 系や電子ドープ

Ba122系, Na111系等の相図 2) と良く整合する.
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(b)

(c)
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∝
Curie-Weiss
フィッティング

軌道 : C = 48meV

軌道

  感受率
スピン感受率

Weiss温度

図 6 (a) SC-VC理論により得られた, LaFeAsO模型におけるゼロ松原振動数 (ωm =

0)のスピン感受率 χspin(q)及び (b) 軌道感受率 χorbital(q). (c) スピン及び軌道感受

率の増強因子の温度依存性. 感受率が発散するWeiss温度 θS 及び θC は, Curie-Weiss

フィット (T − θ)−1 より見積もった. 文献 16) より.

LaFeAsO における軌道揺らぎの起源は, 第 5 図 (c) に示した電荷パートの既約感受率

に対する AL バーテックス補正 Xc
AL(q) である. q = 0 の AL 項はスピン感受率の 2 乗

平均
∑

q[χ
s(q)]2 に比例する事から, 反強磁性相近傍では AL項は反強磁性相関長の 2乗:

ξ2 ∝ (T − θS)
−1 に比例して増大する. xz 軌道及び yz 軌道に対する Xc

AL(0)の増強が,

(8)式で与えられる軌道感受率の増大を与える. 以上より, LaFeAsOにおける正常状態の

相図が SC-VC理論によって理解される.

11



3.2 FeSe における非磁性の軌道秩序

FeSe は Tstr = 90 K で軌道分極を伴った構造相転移を示すものの, 磁気転移を示さな

い. この FeSeの非磁性の構造相転移は 2013年頃に確立され,4) 鉄系超伝導体における軌

道自由度の重要性を多くの研究者に知らしめ, 正常状態における最重点課題に位置付けら

れた. 本節では, FeSeの第一原理模型を SC-VC理論により解析し, FeSeにおいて非磁性

のネマティック軌道秩序が得られる事を示す.16)

SC-VC理論により得られたスピン及び軌道感受率の波数依存性を第 7図 (a)と (b)に

示す. 果たして, χspin(q)が小さいまま, χorbital(0)のみが発達する結果が得られた. この

結果は, 前節の LaFeAsOの場合にスピンと軌道の感受率両方が発達した事と非常に対照

的である. 第 7図 (c)は, 感受率増強因子の温度依存性である. 軌道感受率のみが低温で発

散的に増大する. この軌道感受率の増大は, 第 2図 (b)の FeSeにおける電子ネマティッ

ク感受率 χnematic の増大と良く整合する.29) χnematic の増大は, Raman 散乱 32) や電気

抵抗の面内異方性 35) からも観測されている. 軌道揺らぎのWeiss温度は θC = 12 meV

∼ 140 Kと現実的な値 (Tstr の実験値は 90 K)が得られた. 他方, スピン揺らぎが弱い事

も, 実験の 1/T1T が T > Tstr では全く発達しない事
29,37) とコンシステントである. 見

積もられたスピンのWeiss 温度は θS ∼ −7.5 meV で負となり, FeSe が磁気転移しない

事を示している.

何故 FeSe ではスピン揺らぎが小さいまま, 軌道揺らぎだけが増大したのであろうか?

FeSeにおける軌道揺らぎの起源もまた, 第 5図 (c)に示した, スピン揺らぎ由来の AL項

Xc
AL(q)である. 軌道感受率 χc(q)の表式 (8)を見て頂きたい. J/U が小さい FeSeでは,

スピン揺らぎが弱くて Xc
AL(q)があまり大きくない状況でも, (8)式の分母がゼロに近づ

き, 軌道揺らぎが発達するのである. 加えて, 際立って小さい Fermi 面や xy 軌道による

ホール面の不在という FeSeの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

れらの特徴により, スピン揺らぎが主に xz, yz 軌道で発達し波数依存性がブロードになる

ため, 比較的弱いスピン揺らぎでも Xc
AL(q)が増大するのである. 詳細は論文 16) を参照

して頂きたい.
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図 7 (a) FeSe模型における χspin(q), 及び (b) χorbital(q). (c)感受率の増強因子の温

度依存性. 本計算では, FeSeの ARPES測定 8,11,12) を参考に, 有効質量m∗/m = 12

(xy 軌道) ∼ 4 (他の d軌道) によるバンドの繰り込みを考慮している. 文献 16) より.

FeSeの軌道揺らぎの起源について, より詳細な考察を行う. AL項のより正確な表式は,

Xc
AL(0) ∼ T

∑
q[Λ(q)]

2[χs(q)]2 であり, 2次元系では近似的に Xc
AL(0) ∼ [Λ(Q)]2 T

T−θS

となる. ここで, 最も重要なゼロ松原振動数の寄与のみ考慮した. また, Q はスピン感

受率が最大となる波数である. Λ(q) ≡ Λ(q,0) は前述の, 2 つのスピン揺らぎと 1 つの

軌道揺らぎ間の結合である. もし Λ(Q) が定数であれば, θS が負の場合には Xc
AL(0) は

低温で減少する為, FeSe の軌道揺らぎの増大は説明し得ない. ところが, Ward 恒等式

Λm(q) ∼ ∂χ0
m(q)/∂Em (m = xz, yz, xy)より, Λ(Q)がネスティングにより低温で増大

する事が期待される.42,61–63) ここで, Em は軌道準位である. 事実, 鉄系超伝導体の有効

模型に基づく数値解析によると, [Λ(Q)]2 ∝ T−1 が成り立ち, Xc
AL(0)が低温で増大する

起源を与える.16) まとめると, FeSeにおける軌道揺らぎの増大は, [Λ(Q)]2 の温度依存性

を正確に考慮する事で, 初めて理解する事が出来た. 現実的 Hubbard 模型に基づくダイ

アグラム計算の有用性が改めて実証されたと考える.

構造相転移の起源の別の候補として, スピンネマティック機構が提案されている

が,17–21) FeSe の構造相転移を説明する事は出来ない. スピンネマティック感受率は

χspin
nematic ∝ (1− gsx)−1 で与えられ, gs はスピン・格子間相互作用による結合定数である.

x ∝ T
∑

q[χ
s(q)]2 ∼ T/(T − θS)であり, θS < 0である FeSeにおいて xは低温で減少

する. 事実, xは解析接続により x =
∑

q

∫∞
−∞ Im[χs(q, E)]2 coth(E/2T )dE と与えられ,
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FeSeにおける非弾性中性子散乱実験 41) によると, Tstr 以上の高温では, χs(q, E)は全エ

ネルギー領域で温度に依存しない. 従って, χspin
nematic は Tstr 近傍でも増大し得ない. この

事から, Cs 等で観測されている電子ネマティック感受率の発散的増大を説明出来ず, FeSe

の構造相転移の起源はスピンネマティック機構ではないと結論できる.

3.3 軌道秩序によるスピン揺らぎの増大

鉄系超伝導体におけるスピン揺らぎは Tstr 以下で顕著に増大し,36,59,60) LaFeAsO や

Ba122系では Tstr 直下の Tmag で反強磁性に転移する. FeSeも磁気転移はないが, やはり

Tstr 以下でスピン揺らぎは増大する.28) SC-VC理論を T < Tstr に拡張したより厳密な計

算は次章に譲るとして, 本節では軌道秩序の存在下でスピン揺らぎが急速に増大する実験

事実を説明する.

第 8 図は, RPA で計算したスピン感受率の温度依存性である. ここで, Tstr 以下では

波数空間で一定の軌道分極 Eyz − Exz = ∆E(T ) が生じると仮定した. まず LaFeAsO

の場合, Tstr 以下で急速にスピン感受率が発達し, Tmag で磁気転移を生じる. 一方, FeSe

の場合はスピン感受率は軌道分極により増大するものの, 発散には至らず磁気転移を示

さない. これらの振る舞いは, 第 2 図に示した実験結果と非常に良く整合する. 従って,

T < Tstr でのスピン揺らぎの顕著な増大は, 軌道秩序により理解出来る. 軌道秩序の下で

は, χs(π, 0)と χs(0, π)は非等価になる. 実験的には, 弱い一軸圧を用いて非双晶化 (a軸

長 > b軸長)された BaFe2As2 では, 軌道分極の符号は Eyz −Exz > 0 となる.6) この時,

a軸方向に反強的・b 軸方向に強的という, Q = (π, 0)の磁気秩序が実現する. この結果

は, 実験と理論でコンシステントである.

4 軌道秩序状態

4.1 FeSeの符号反転した軌道分極

前章では SC-VC理論により, Tstr 以上における軌道感受率の発達を示した. 本章では

正常状態の相図の完全解明の為, Tstr 以下の秩序状態を計算出来るよう SC-VC理論を拡

張し, 軌道秩序下の電子状態を解明する. 特に重要なのが, FeSe の軌道秩序状態である.
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図 8 (a) LaFeAsO 模型と FeSe 模型における, RPA により計算したスピン感受率

の増強因子. ここで, Tstr = 50 meV 以下では, 波数依存の無い平均場的な軌道分極

Eyz − Exz = ∆E0 tanh(1.74
√

Tstr/T − 1) を導入した. (挿入図) 次章で紹介する,

Tstr 以下へ SC-VC 理論を拡張して計算した, 波数依存した軌道分極 ∆E(k) による

スピン感受率の増大. 定性的には波数依存の無い軌道分極の結果と同じである. (b)

LaFeAsO模型における χs(q). 軌道秩序により, χs(q)が q = (π, 0)で増大している.

文献 16) より.

全ての鉄系超伝導体では Tstr 以下で軌道分極が生じるが, FeSeでは軌道分極の符号が波

数空間内で反転するという, 非自明な現象が報告された.11) 符号反転する軌道分極は, 平

均場近似や電子格子相互作用では決して理解出来ず, 軌道秩序の起源がバーテックス補正

等の多体電子相関である強い証拠と言える.

第 9図 (a)は ARPES測定による, 30 K (< Tstr)における FeSeの Fermi面である.11)

弱い一軸圧力により非双晶化されており, a > b となっている. X, Y 点周りでは, 他

の鉄系超伝導体と同様, Exz < Eyz の軌道分極が生じる. ところが, Γ 点周りでは逆に

Exz > Eyz となっている (第 9図 (b)). その結果, Γ点周りのホール面が ky 方向の楕円

形になり, X点周りの電子面は kx 方向に伸びた楕円になる. さらに, 数 10原子層の薄膜

FeSeでは, 軌道分極が相対的に大きく, X点の電子面は Diracコーンの対に変わる.14,15)

この軌道分極の非自明な符号反転は, 電子ネマティック相の解明のカギとして注目を集

めた.

4.2 Tstr 以下への SC-VC理論の拡張:軌道秩序の自己無撞着理論

相転移の秩序変数は, 自己エネルギーの自発的な対称性の破れとして表される. しかし

ながら, 平均場近似では秩序変数が波数依存性を持たず, FeSe の符号反転する軌道分極
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図 9 (a) ARPESにより測定された, T = 30 Kの非双晶化 FeSe単結晶の Fermi面.

文献 11) より. (b) FeSe単結晶 (非双晶)9–11) 及び, FeSe-35 層薄膜 (双晶)14) におけ

る軌道分極の実験値. Tstr 以下で ARPESにより測定された. 破線は, (a)の実験結果

と本理論計算の結果 44) から期待される軌道分極の波数依存性.

を説明できない. 従って, ここでも平均場を超えた電子相関効果を計算する必要がある.

我々は前章の SC-VC理論の Tstr 以下への自然な拡張として, 第 10図に示す 1ループの

自己エネルギーの 4回対称性の破れを自己無撞着に計算する手法 (C2 自己エネルギー法)

を開発した. ここで, 自己エネルギーの 2 回対称成分 ∆Σ(k) が軌道分極 ∆E(k) に対応

し, 有限の ∆Σ(k)は感受率 χ(q)の対称性の破れを誘起する. 軌道分極と揺らぎを自己無

撞着に解く事で, 4回対称 (C4)から 2回対称 (C2)への自発的な対称性の破れを計算でき

る. 第 10図の右辺を ∆E(k)の 1次で展開すると, Hartree項, MT項, AL項と展開でき

ることから, 前章の SC-VC理論と本質的に等価である事が証明される.

ΔΣ

I

...

− Σ
χ

項 項 項

ΔE

ΔE

ΔE

図 10 1ループ近似による C2 自己エネルギー ∆Σ. 軌道分極 ∆E の 1次で展開する

と, 下段の式を得る. 本理論は SC-VC理論の自然な拡張になっている. 一方, 平均場近

似では Hartree項のみ考慮し, RPAと同等である.
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4.3 FeSeの軌道秩序状態の解析結果

C2 自己エネルギー法により求めた, FeSe の軌道秩序状態の解析結果を第 11 図にまと

めた. 第 11図 (a)及び (b)は, 軌道秩序状態における xz, yz 軌道の軌道分極∆E(k)であ

る. 平均場を超えた非局在な電子相関効果を考慮した事で, 波数依存した ∆E(k) が得ら

れた. しかも驚くべき事に, 波数空間内で軌道分極の符号が反転するという, ARPES測定

とコンシステントな結果が自然に得られた. xz 軌道の成分は Γ 点と Y 点周りに多いが,

∆Exz(k)は Y点で負なのに対し, Γ点では正である. また, ∆Eyz(k)も kx 軸上で符号が

逆転する. その結果, Γ点周りのホール面は縦長, X 点周りの電子面は１対の Diracコー

ンに変化した. 第 11図 (c)にはバンド分散を示す. また, 第 11図 (d)には, kx 及び ky 軸

上での軌道分極の波数依存性をまとめた. 軌道分極の符号反転が良く見て取れる. これら

の結果は, ARPES測定の結果 (第 9図)と驚く程良く整合する.

次に, 軌道秩序状態下でのスピン感受率 χs(q)の計算結果を示す. 軌道秩序 ∆E(k)と

スピン揺らぎとの間に働く正のフィードバックにより, 第 11図 (e)に示す様に, 軌道秩序

状態下では χs(π, 0)が増大する. また, 温度依存性は第 8図の挿入図に示した通りで, Tstr

以下で増大する.

第 11図 (f)は強的な軌道秩序成分 nxz − nyz の温度依存性である. 相転移温度 Tstr 以

下で 2次転移的に増大し, およそ ∼ 1%の軌道分極が生じている. この強的な軌道分極成

分は電気四重極 Ox2−y2 = nxz − nyz > 0を誘起し, a > bの構造相転移を導く. また, 第

11図 (g)は軌道分極∆E の温度依存性である. Tstr 以下で Γ点と X-Y点で逆符号の軌道

分極が発達する.

この軌道秩序の主な起源は, 第 10図の AL項である. 第 10図の AL項のファインマン

図が示す物理的意味は, 軌道分極 ∆E(k)により増大したスピン揺らぎ χs(π, 0) によって

∆E(k)がさらに増大されるという機構であり, ∆E(k)と χs(π, 0)の正のフィードバック

である. つまり, AL項による軌道・スピン揺らぎ間の強いモード結合が, 軌道秩序の起源

である. 事実, MT項を無視した解析を実行しても, ほぼ同じパラメータで軌道秩序が現れ

る. 一方, MT項は ∆E(k)と ∆E(k +Q)の符号を反転させる効果が有る. AL項とMT
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項の両方を正しく考慮する事で, 弱いスピン揺らぎが存在する FeSeにおいて, 符号反転し

た軌道分極が実現する. なお, スピン揺らぎの強い LaFeAsOでは AL項がMT項に対し

て圧倒的に大きい為, 同様の解析を行っても軌道分極の符号反転は起きない.

以上, 第一原理計算による Hubbard模型に基づいて電子相関を考慮した結果, FeSeの

符号反転する軌道分極という非自明な物理現象が自然に再現出来る事を示した. 得られた

Fermi面は ARPESの結果を良く再現し, 軌道秩序下でのスピン揺らぎ増大も実験と整合

する. この実験と理論の一致は, 鉄系超伝導体の構造相転移の起源が, バーテックス補正に

起因した軌道秩序である事の決定的証拠である.
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図 11 FeSe の軌道秩序状態の計算結果. (a) 軌道分極 ∆Exz(k) 及び (b) ∆Eyz(k).

緑の実線は ∆E により変形した Fermi 面. (c) kx 及び ky 軸上でのバンド分散, 及

び (d) 軌道分極 ∆Exz(0, k), ∆Eyz(k, 0). (e) スピン感受率 χs(q). 軌道秩序により

q = (π, 0) で増強されている. (f) 軌道分極 nxz − nyz, 及び (g) Γ, X, Y 点での軌道

分極の温度依存性. 文献 16) より.
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5 物質依存性の統一的解明

以上, LaFeAsO と FeSe の異なる振る舞いが, SC-VC 理論により説明出来る事を示し

た. 第 12図には, SC-VC理論により見積もった, 様々な鉄系超伝導体におけるWeiss温

度の比 θS/θC をまとめた. 横軸は表 1 の Jave/Uave で並べてある. θS/θC は相対的なス

ピン揺らぎの強さを表す. J/U の大きい LaFeAsO や BaFe2As2 ではスピン揺らぎが強

く θS ∼ θC となる. 一方, J/U が小さい時は θS ≪ θC となり, FeSeでは磁気転移は消失

する. また, Tmag/Tstr と θNMR/Tstr の実験値も併せてプロットしてある. これらの比も,

θS/θC と似た振る舞いを示す. より詳細には, θNMR は 1/T1T から見積もられ, 理論の θS

に相当する. 一方, 軌道秩序によりスピン揺らぎが増強されるため, Tmag > θNMR = θS

となる. 構造相転移温度は, Jahn-Teller エネルギー g による数 10K の上乗せがあり

Tstr > θC + g となる.64) 以上より, 理論的には θNMR/Tstr < θS/θC < Tmag/Tstr が期待

される. 第 12図に示す通り, 実際にこの関係が良く成り立っており, スピンと軌道揺らぎ

の相対的な強さは J/U でおおよそスケールされる.

また, FeSeにおける軌道揺らぎ発達には, バンド構造も寄与している. FeSeでは xy 軌

道のホール面が消失している為, xz, yz 軌道の成分が主であり, 軌道秩序 nxz − nyz ̸= 0

に有利である. さらに, FeSeのような小さな Fermi面では電子・ホール非対称性が大きく

なり, AL項の式にある 3点バーテックス Λ(Q)が大きくなる.

以上より, SC-VC理論により, 様々な鉄系超伝導体の軌道・磁気相図の統一的に説明さ

れた. 軌道・磁気相図を決定する最重要パラメータは J/U であり, 加えて FeSeの小さな

Fermi面や xy 軌道のホール面の不在が軌道秩序に有利である.

6 他の多軌道強相関系への応用

本稿で示したバーテックス補正による軌道揺らぎの発達は, 様々な多軌道強相関電子系

で重要になると期待される. 近年, 銅酸化物高温超伝導体では CDWが観測され, 長年の

謎である擬ギャップ現象解明のカギとして注目を集めている. SC-VC理論により, AL項

に起因した銅の dx2−y2 軌道と酸素の px, py 軌道による CDW 生じる事が分かった 65).
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図 12 各種鉄系超伝導体の模型に対して, SC-VC理論により見積もったWeiss温度の

比 θS/θC . また, Tmag/Tstr 及び θNMR/Tstr の実験値. Weiss温度の実験値 θNMR は,

Tstr 以上での 1/T1T の Curie-Weiss フィットによる.36,59,60) また FeSe の Tmag は

Tstr 以下で見積もったWeiss温度.28) 文献 16) より.

さらに, 高次のバーテックス補正を様々なバイアスなく系統的に計算できる汎関数くりこ

み群を用いた解析を行い, CDW の正体が確かに AL項に起因した酸素の px-py 軌道秩序

である事を明らかにした.66) 加えて, トリプレット超伝導体として注目される Ru酸化物

に対しても, dxz, dyz の 2 軌道 Hubbard 模型を汎関数くりこみ群と SC-VC 理論を駆使

して解析した.67,68) その結果, バーテックス補正により軌道揺らぎが増大し, スピンと軌

道揺らぎの協力によるトリプレット超伝導が発現する事を示した. このように多軌道系に

おいて, バーテックス補正に起因した興味深い物理現象が次々と明らかになってきている.

SC-VC理論と汎関数くりこみ群の良い一致により SC-VCの妥当性が証明され, バーテッ

クス補正による軌道揺らぎの物理が多軌道系において広く実現している事が期待される.

7 おわりに

鉄系超伝導体の正常電子状態における最重要な未解明問題である「非磁性電子ネマ

ティック秩序」について, 平均場近似を超えた多体効果であるバーテックス補正を考慮し

た最新の理論研究を紹介した. ネマティック秩序は RPAや DMFTなどの従来の標準的

理論手法では説明が出来なかったため, 理解が遅れていた. 本稿ではバーテックス補正を
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自己無撞着に計算する SC-VC理論を展開し, 電子ネマティック秩序の正体が軌道秩序で

あり, その起源が Aslamazov-Larkin (AL) 型バーテックス補正が記述する軌道・スピン

揺らぎ間のモード結合であることを見出した.25) FeSe や LaFeAsO など各種鉄系超伝導

体に対する第一原理ハミルトニアンを構築し, これらの模型をバーテックス補正を自己無

撞着に計算する SC-VC理論により解析することで, 第 1図や第 2図に示す状態相図やネ

マティック揺らぎのバラエティーの再現に成功した.16,44) 特に, 近年話題を呼んだ “FeSe

の非磁性電子ネマティック秩序”を, 軌道秩序として自然に説明することができた. その理

由は, Hund結合と Coulomb斥力の比 J/U が小さい, Fermi面が小さい, xy 軌道のホー

ル面が存在しないという FeSe固有の特徴に由来する.

本研究より, 鉄系超伝導体における電子ネマティック秩序の起源は, AL バーテックス補

正に由来する軌道秩序であることが結論される. 多軌道 Hubbard模型における AL バー

テックス補正の重要性は, バイアスの無い大規模バーテックス補正計算を可能とする, 汎

関数繰り込み群法により立証されている.66–69) なお AL バーテックス補正による軌道秩

序機構は, 鉄系超伝導体のみならず, 銅酸化物高温超伝導体においてもネマティック電荷

秩序の発現機構として実現するなど,65,66) 多軌道金属における普遍的現象だと考えられ

る. 今後の金属電子理論において, バーテックス補正を考慮した平均場近似を超えた多体

理論の発展が, ますます重要になると考えられる.

最後に, 鉄系超伝導体の超伝導発現機構について簡単に議論する. 反強的スピン揺らぎ

は斥力ペアリング相互作用を与えるため, 符号反転のある S± 波超伝導状態をもたらす.47)

一方, AL バーテックス補正に由来する発達した軌道揺らぎは, 強い引力ペアリング相互

作用を与える.43) 第 6 図や第 7 図に示す強的軌道揺らぎは, 符号反転の有無に関わらず

Tc の増大に寄与する. 加えて本稿では説明しなかったが, AL バーテックス補正によって

反強的な軌道揺らぎも発達する. その結果, 発達した軌道揺らぎにより “符号反転の無い

S++ 波状態” が実現し得る.25,43) これまで La1111系や Ba122系を中心に, 符号反転の

有無を検証する様々な位相敏感測定が試みられてきた. 特に, Tc に対する不純物効果の測

定や,70–74) Tc 以下の中性子非弾性散乱における共鳴ピークの有無について,75–79) 実験的

および理論的に精力的に研究されてきたが, いまだ解決には至っていない. 鉄系超伝導体

の状態相図が示す豊かなバラエティーに対応して, 符号反転の有無などの超伝導状態も物
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質ごとに異なると考えるのが自然かもしれない. 最近では, 過剰電子ドープされた FeSeに

おいて, Tc = 60 Kを超える高温超伝導が見出されているが, そこでの超伝導ギャップは

符号反転の無い S++ 波と報告されている.80–82)

軌道揺らぎによる超伝導発現機構を考えるうえで, 大変有利な研究報告がある. 最近

我々は, 電子・ボゾン結合定数 (U) に対するバーテックス補正（U -VC) を考慮した超伝

導ギャップ方程式の定式化を行った. 文献 68) において, 汎関数繰り込み群とダイヤグラ

ム計算を併用した理論研究を遂行したので, その結果を紹介する：軌道揺らぎが発達する

ALバーテックス補正が重要な状況では, 第 13図に示す電荷チャンネルの U -VCも同様

に増大する. 軌道揺らぎが媒介する有効引力は U -VCの 2乗で増大されるため, 主たる超

伝導発現機構を担うことが期待される. （文献 68) によると, その寄与は 10倍に達する. ）

逆にスピンチャンネルの U -VCは, スピン揺らぎが媒介する有効斥力を減少させる働きが

ある.68,83–85)

= + +
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MT項 AL項
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図 13 (a) U -VCを含むギャップ方程式. Migdal-Eliashberg 近似では, U を裸のクー

ロン相互作用 U0,x で近似する (x = s or c). (b) U -VC のファインマン図. AL バー

テックス補正により Uc ≫ Uc,0 となる.68)

鉄系超伝導体の発見を契機に, 多軌道 Hubbard模型の理論解析手法が長足の進歩を遂

げた. 特にそれまで標準的理論手法の地位にいた多軌道 RPAやMigdal-Eliashberg方程

式が見直しを迫られ, バーテックス補正による軌道秩序の発現機構が発見され, U -VCを

考慮したMigdal近似を超えた超伝導ギャップ方程式が確立された. これらの新しい理論

手法は, これからの物性理論の主要テーマである多軌道強相関超伝導発体の研究において,

ますます重要になると期待される.
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F. Hardy, T. Wolf, C. Meingast, E. D. L. Rienks, B. Büchner, and S. V. Borisenko:
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第 1図

(a) La1111 系 (母物質:LaFeAsO), Ba122 系 (母物

質:BaFe2As2) 等に代表される典型的鉄系超伝導体の

模式的相図. (b) FeSe の模式的相図. Tstr, Tmag, Tc

はそれぞれ, 構造相転移温度, 磁気転移温度, 超伝導転

移温度である. (c) 電子状態の模式図. Tstr で正方晶

から斜方晶 (a軸長 > b軸長)へ転移し, dxz 軌道の占

有数が増加する. また, Tmag 以下では x 方向に反強

的, y 方向に強的なストライプ状の反強磁性が生じる.

第 2図

(a) Co-2%ドープ BaFe2As2 において, NMRにより

観測された核スピン緩和率 1/T1T 及び弾性率 Cs に

よる電子ネマティック感受率 χnematic の温度依存性.

(b) FeSe における 1/T1T 及び χnematic の温度依存

性. データは文献 28,29,36) より.

第 3図

(a) 鉄系超伝導体の伝導層である FeAs 層 (As の代

わりに Se, Te, P なども有る) の結晶構造. 正方格子

を作る Fe サイトの周りに, As サイトがほぼ正四面

体状に配置している. (b) 3d 軌道の波動関数. 鉄系

超伝導体の電気伝導や揺らぎは, Feの 3d軌道のうち

xz, yz, xy の 3軌道が主に担う.

第 4図

(a) LaFeAsO に対し構築した 8 軌道 d-p 強束縛模型

のバンド分散と (b) Fermi面. (c) FeSeの 8軌道 d-p

強束縛模型のバンド分散と (d) Fermi 面. FeSe の強

束縛模型は, ARPES の結果に合わせて各軌道の準位

を調整した. 色は軌道成分に対応し, 緑, 赤, 青はそれ

ぞれ Feの 3d軌道の xz, yz, xy 軌道に対応する.
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第 5図

(a) 感受率 χx(q)のファインマン図 (x = c, s). Ix は

1 次の Coulomb 相互作用による 4 点バーテックス.

(b) バーテックス補正を含む既約感受率 Φx(q). χ0(q)

は裸の感受率. MT 項 Xx
MT は揺らぎの 1 次, AL 項

Xx
AL は揺らぎの 2 次の項である. (c) 電荷パートの

AL 項 Xc
AL(q) における χs(q) の 2 乗項のファイン

マン図. (d) スピンパートの AL 項 Xs
AL(q). χs(q)

と χc(q) の積から成る. (e) 局在 xz-yz 軌道模型に

おける Kugel-Khomskii型のスピン・軌道結合の模式

図.16) 軌道秩序 nxz − nyz > 0により J
(1)
a ≫ J

(1)
b と

なり, ストライプ状の反強磁性が実現する.

第 6図

(a) SC-VC 理論により得られた, LaFeAsO 模型に

おけるゼロ松原振動数 (ωm = 0) のスピン感受率

χspin(q) 及び (b) 軌道感受率 χorbital(q). (c) スピン

及び軌道感受率の増強因子. 感受率が発散するWeiss

温度 θS 及び θC は, Curie-Weissフィット (T − θ)−1

より見積もった. 文献 16) より.

第 7図

(a) FeSe模型における χspin(q), 及び (b) χorbital(q).

(c) 感受率の増強因子. 本計算では, FeSe の ARPES

測定 8,11,12) を参考に, 有効質量 m∗/m = 12 (xy 軌

道) ∼ 4 (他の d軌道) によるバンドの繰り込みを考慮

している. 文献 16) より.

32



第 8図

(a) LaFeAsO 模型と FeSe 模型における, RPA によ

り計算したスピン感受率の増強因子. ここで, Tstr =

50 meV 以下では, 波数依存の無い平均場的な軌道

分極 Eyz − Exz = ∆E0 tanh(1.74
√
Tstr/T − 1) を

導入した. (挿入図) 次節で紹介する, Tstr 以下へへ

SC-VC 理論を拡張して計算した, 波数依存した軌

道分極 ∆E(k) によるスピン感受率の増大. 定性的

には波数依存の無い軌道分極の結果と同じである.

(b) LaFeAsO 模型における χs(q). 軌道秩序により,

χs(q)が q = (π, 0)で増大している. 文献 16) より.

第 9図

(a) ARPESにより測定された, T = 30 Kの非双晶化

FeSe 単結晶の Fermi 面. 文献 11) より. (b) FeSe 単

結晶 (非双晶)9–11) 及び, FeSe-35層薄膜 (双晶)14) に

おける軌道分極の実験値. Tstr 以下で ARPESにより

測定された. 破線は, (a)の実験結果と本理論計算の結

果 44) から期待される軌道分極の波数依存性.

第 10図

1 ループ近似による C2 自己エネルギー ∆Σ. 軌道分

極 ∆E の 1次で展開すると, 下段の式を得る. 本理論

は SC-VC 理論の自然な拡張になっている. 一方, 平

均場近似では Hartree 項のみ考慮し, RPA と同等で

ある.
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第 11図

FeSe の軌道秩序状態の計算結果. (a) 軌道分極

∆Exz(k) 及び (b) ∆Eyz(k). 緑の実線は ∆E によ

り変形した Fermi面. (c) kx 及び ky 軸上でのバンド

分散, 及び (d) 軌道分極∆Exz(0, k), ∆Eyz(k, 0). (e)

スピン感受率 χs(q). 軌道秩序により q = (π, 0)で増

強されている. (f) 軌道分極 nxz −nyz, 及び (g) Γ, X,

Y点での軌道分極の温度依存性. 文献 16) より.

第 12図

各種鉄系超伝導体の模型に対して, SC-VC理論により

見積もったWeiss 温度の比 θS/θC . また, Tmag/Tstr

及び θNMR/Tstr の実験値. Weiss温度の実験値 θNMR

は, Tstr 以上での 1/T1T の Curie-Weiss フィットに

よる.36,59,60) また FeSe の Tmag は Tstr 以下で見積

もったWeiss温度.28) 文献 16) より.

第 13図

(a) U -VCを含むギャップ方程式. Migdal-Eliashberg

近似では, U を裸のクーロン相互作用 U0,x で近似す

る (x = s or c). (b) U -VC のファインマン図. AL

バーテックス補正により U c ≫ U c,0 となる.68)
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