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１．研究目的 

本申請課題では、これまで申請者が鉄系超伝導などの研究を通して構築してきた多

バンド系超伝導体に対する理論手法、即ち「物質のバンド構造を正確に記述する第一

原理計算に基づき低エネルギー多バンド有効模型を導出し、電子間相互作用や電子格

子相互作用による強相関・強結合効果を十分に考慮できる量子多体計算を適用する計

算手法」をさらに軌道（バンド）数の多い場合に発展させる。具体的には、① 重い

電子 Pr1-2-20 系における四極子秩序とその揺らぎによる超伝導機構、② タングステ

ンブロンズ AxWO3（A はアルカリ金属）における Jahn-Teller フォノンと結合した軌道

揺らぎによる超伝導転移温度 Tcの増強効果および希薄なドーピング領域における高温

超伝導の発現機構、③ 励起子相候補物質 Ta2NiSe5の常圧励起子相における強相関効

果および高圧下の新規励起子相と励起子揺らぎが生み出す異常物性や新規超伝導、④ 

Al-Zn-Mg 準結晶およびその近似結晶において始めて発見された超伝導の機構とその電

子状態を明らかにする。 

 

２．研究成果の内容 

① 重い電子系の中でも最近最も活発に研究されている Pr1-2-20 系に発展させて、

その四極子秩序を調べた。まず、第一原理計算（WIEN2k）のバンド分散を良く再現

する 196 バンドの有効模型を構築した。次に、この複雑な模型に基づいて、四極子

（軌道）感受率を求めた。さらに、その四極子揺らぎを媒介とした Pr の 4f 電子間に

働く RKKY 相互作用を導出し、その空間・波数依存性から、どのような四極子秩序が

各物質で実現するかを議論した。その結果、PrTi2Al20では強的四極子秩序、PrV2Al20

では反強四極子秩序になるという実験を説明する結果を得た（学術論文[4]、学会発表

[3,18,22]）。 

② タングステンブロンズ AxWO3に対して Quantum ESPRESSO を用いて第一原理計

算を行い、超伝導転移温度 Tcの x 依存性を調べた。得られた Tcは、x の減少とともに

増大する振舞いは実験とコンシステントであるが、実験と比べてその値は小さく、ま

た、希薄なドープ領域における High-Tcも得られない。これは、通常の BCS 理論の範

囲では、特に低ドープ領域の実験の Tcが説明できないことを示している。そこで、第

一原理計算から導出した t2g-3 軌道有効模型に基づいて、Jahn-Teller フォノンとの電子
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フォノン相互作用を RPA により考慮した結果、構造相転移点に向けて増大する軌道揺

らぎの効果により Tcが増強され、High-Tcも説明可能であることが示された（学術論

文[2]、学会発表[2,11,15,19]）。 

   ③ 高圧下の半金属 Ta2NiSe5の結晶パラメータを用いて第一原理バンド計算を行

い、最局在 Wannier 関数を用いて、Ta の 5d 軌道、Ni の 3d 軌道、Se の 4p 軌道からな

る 60 バンド d-d-p 模型を構築し、高圧下の Ta2NiSe5の励起子秩序を調べて実験との比

較検討を行った。また、従来の平均場近似では無視されていた電子相関効果が十分に

考慮できる動的平均場理論（DMFT）に基づき、励起子相およびその近傍の正常状態

を調べた。その結果、バンド間相互作用が大きな領域における励起子相の周辺におい

て、準粒子繰り込み因子 Z が非常に小さく、絶縁体に近い強相関電子状態が実現する

ことが分かった（学術論文[1,3]、学会発表[1,4,16,17,21,24]）。 

   ④ Al-Zn-Mg 近似結晶の電子状態を、1/1 近似結晶の場合と 2/1 近似結晶の場合に、

第一原理計算 OpenMX を用いてそれぞれ調べた。1/1 近似結晶の状態密度は、先行研

究と同様に 1eV のオーダーの広い擬ギャップを示すが、フェルミ準位近傍を詳細に見

ると 0.1eV 程度の小さなピークをもつ。一方、準結晶により近い構造をもつ 2/1 近似

結晶はフェルミ準位近傍で 0.1eV 程度の鋭い擬ギャップを示し、電気抵抗の温度依存

性とも整合することが分かった（学術論文[5]、学会発表[5,8,9,12,20]）。 

 

３．学際共同利用が果たした役割と意義 

Pr1-2-20 系の 196 バンド模型や Ta2NiSe5の 60 バンド模型、さらに、Al-Zn-Mg 近似

結晶のような複雑な多バンド系に対する量子多体計算は、学際共同利用によるスーパ

ーコンピュータによりその計算が可能となった。物質の構造を正確に記述する複雑な

多バンド系に基づく計算により、従来は困難であった実験との定量的な比較が可能と

なった。 

 

４．今後の展望 

今年度、AxWO3 に対して行ったように、Quantum ESPRESSO を用いた Tc の計算は、

それを実験と比較することにより、その系の超伝導が BCS 理論の範囲で説明可能かど

うかを議論する上でも重要である。既に、高温超伝導が観測されている AxWO3 表面や

ナノワイヤ、Al-Zn-Mg の 1/1 および 2/1 近似結晶の超伝導が BCS 理論の範囲内で説明

可能かを議論するため、Quantum ESPRESSO による Tc の計算を進めつつあるが、バン

ド構造が非常に複雑であるため、現時点では未だ結果が得られていない。今後は、他の

計算手法なども含めて検討を進めていく。 
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使用計算機 使用計算機

に○ 

配分リソース※ 

当初配分 追加配分 

Cygnus 〇 6000 0 

Oakforest-PACS 〇 75000 0 

※配分リソースについてはノード時間積をご記入ください。 

 


