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概要

強相関電子系は、多様な電子状態を形成し、その解明に向けて世界中で活発に議論が行

われている。特に近年では回転対称性が破れるネマティック秩序が注目されている。銅酸

化物高温超伝導体の電子状態は磁性,超伝導,ネマティック秩序が相関し合う複雑な電子状
態を形成する。銅酸化物は常圧で最も高い超伝導転移温度 Tc を持つことから、この電子

状態の起源と性質を解明することは凝縮系物理学の重要な問題である。その複雑な電子状

態の中でも特に重要なものが、T > Tc でギャップが開いているように観測される擬ギャッ

プ現象である。近年、擬ギャップ温度 T∗ 以下で 2つの電子ネマティック転移が起こるこ
とが実験で観測された。1つは T = T∗ での一様 (q = 0)な電子ネマティック転移であり、
Y系銅酸化物では B1g 対称性である一方で、Hg系銅酸化物では B2g 対称性である。もう

1つは T∗ 以下での T = TCDW でおこる q = Qa = (δ, 0); δ ∼ π/2となる、格子間隔の 3 ∼ 4
倍周期の電子ネマティック転移である。これら 2つの電子ネマティック転移は擬ギャップ
や超伝導と密接な関係が指摘されるも、その正体や微視的起源は未だ議論されており、ま

た統一的に説明した理論もない。そこで本論文では 2つの電子ネマティック転移を統一的
に説明できる理論を提案する。

電子ネマティック秩序は、平均場近似では説明できず、その発現機構は様々な理論が提

案されている。本論文では２つの電子ネマティック転移は反強磁性相近傍で起こること、

異常物性の多くがスピン揺らぎを起源とすると理解されていることからスピン揺らぎ誘起

電子ネマティック転移について考える。そのためには平均場近似を超えてバーテックス補

正を考慮する必要がある。これまでの銅酸化物を含む様々な超伝導体の研究から特にス

ピン揺らぎの 2次の Aslamazov-Larkinバーテックス補正 (AL-VC)が重要であることが示
されている。AL-VCに記述される 2つのスピン揺らぎの干渉機構による強いスピン-電荷
モード間結合効果がスピン揺らぎ誘起電子ネマティック転移を起こす。そこで従来考慮さ

れていなかった無限次の AL-VCと、秩序変数の波数依存性である form factorを導入して
第一原理計算によるハバード模型に基づいて解析を行った。from factorを導入することで
非局所的な相転移を解析できる。その結果、スピン揺らぎが強いときに q = 0の電荷揺ら

ぎが発達し、最も高温で q = 0の B1g 対称性を持つ一様なボンド秩序が誘起することを示

した。ボンド秩序はサイト間のホッピングに変調が生じる非局所的な電荷秩序である。ま

た次に大きい電荷揺らぎは q = Qa のボンド揺らぎであり、これは一様な B1g ボンド秩序

下で増強される。これは一様な B1g ボンド秩序下で、次に q = Qa のボンド秩序が起こる



ことを意味する。この多段ボンド転移は Y系銅酸化物の実験と整合する。また自己エネ
ルギーによる準粒子ダンピングの波数依存性 (hot-spot構造)を導入することで、hot-spot
構造が顕著であれば一様ボンド秩序の対称性が B1g から B2g へと変わる。一様な B2g ボ

ンド秩序は Hg系銅酸化物の実験と整合する。
さらに、これら一様な B1g, B2g 対称性のボンド秩序が帯磁率の面内異方性を誘起する。

T = T∗ でのネマティック転移は磁気トルク実験で観測されているが、3d 電子系のスピン

軌道相互作用は小さく、ボンド秩序で帯磁率に異方性が生じることは非自明である。そこ

で本論文では d, p 軌道角運動量による帯磁率を考えた。ボンド秩序によってフェルミ面

の 4回回転対称性が破れ、低エネルギーに存在する他の軌道との遷移確率が非等価になる
ことで、van-Vleck帯磁率から面内異方性が生じる。このため、ボンド秩序の対称性が磁
気トルク実験から決定できる。

本論文により銅酸化物の 2つの電子ネマティック転移は、AL-VCのスピン揺らぎ誘起
機構による多段ボンド転移シナリオで統一的な理解できる。強いスピン揺らぎはバーテッ

クス補正によるモード間結合効果と form factorによって様々な相転移を誘起する。この
結果は銅酸化物のみならず、スピン揺らぎの強い様々な物質の電子状態の理解に役立つこ

とが期待される。
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図 1 典型的な銅酸化物高温超伝導体の相図。TN,TCDW,Tc はそれぞれ反強磁性, 電荷
密度波 (CDW),超伝導の転移温度であり、T∗ は擬ギャップ温度である。

超伝導とは低温において電気抵抗ゼロかつ内部磁場ゼロ (Meissner効果)となる現象で
ある。超伝導は数多くの応用が実用化もしくは期待されているが、超伝導が常圧では低温

でのみ起こる現象であることが問題となっている。そのため超伝導転移温度 Tc を向上さ

せることは凝縮系物理の最重要課題の一つである。その指針を得るためには超伝導体の電

子状態を解明する必要がある。超伝導の基本的な原理は Bardeen, Cooper, Schriefferによ
る BCS理論によって解明されたが、BCS理論では説明できない超伝導体も見つかってお
り、銅酸化物高温超伝導体もその一つである。

銅酸化物高温超伝導体は 1986年に BednorzとMüllerによって発見された超伝導体 [1]
であり、常圧で最も高い Tc を持つ。そのためその電子状態と超伝導転移機構を完全に解

明する必要がある。しかし銅酸化物は多彩な相転移現象と異常物性を示し、その電子状態

は未だ完全には解明されていない。銅酸化物の未解決問題として、特に重要だと考えられ

ているものが擬ギャップ現象である。

擬ギャップ現象の解明の重要性を説明するため、まず銅酸化物の相図について簡単に

解説する。図 1 は典型的な銅酸化物の相図であり、擬ギャップ相や CDW 相など、多様

な相を示す。銅酸化物は母物質 (ホール濃度 p = 0)において反強磁性を示すMott絶縁体
である。そこにキャリアであるホールをドープすると、Mott絶縁体が壊れて金属となる。
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元々の母物質が反強磁性体だったことから、銅酸化物は広い温度とホール濃度領域におい

て強い反強磁性スピン揺らぎを持つ。この強いスピン揺らぎこそが多様な相の原因である

と考えられている。

まず初めに、すでに理解されている異常金属相と超伝導相について説明する。本論文で

は T > T∗ は異常金属相と呼ぶ。そこでは本来 Fermi液体論から電気抵抗 ρ ∝ T2 のはず

が ρ ∝ T となるなど、非 Fermi液体的な異常物性が生じる [2]。しかしこの非 Fermi液体
の振る舞いは、強いスピン揺らぎで理解できる [3–6]。また T < Tc では超伝導が起こって

いる。この超伝導は Tc ∼ 100Kであることなど、電子-フォノン媒介の BCS理論では説明
できない超伝導状態であることがわかっている。しかしこの超伝導状態もまた、強いスピ

ン揺らぎで誘起されることが理論的に示されている [7]。
次に T < T∗ で出現する擬ギャップ相について説明する。この T < T∗ の温度領域で

は Fermi 面の一部が消えるなどのような現象が観測されている [8–10]。相図において擬
ギャップの終端で超伝導相がドーム状に起こっていることから、擬ギャップは超伝導と密

接に関わっていることと考えられている。また擬ギャップは銅酸化物で普遍的な現象のみ

ならず、他の超伝導体でも見つかっている。しかし、擬ギャップの原因は解明されてい

ない。

しかし最近になって擬ギャップについて、興味深い実験結果が報告されている。そ

の 1 つが擬ギャップ温度 T∗ 以下、T < TCDW における電荷密度波 (CDW) の発見であ
る [11–23]。電荷密度波とは、本来一様である電荷密度が非一様になる状態である。この
CDWは Cu-Cu最近接方向かつ格子定数の 3 ∼ 4倍周期の変調を持つ。また、この CDW
転移は結晶構造から本来持つ回転対称性を破るネマティック転移でもある。擬ギャップ相

内において CDWが起こることは、擬ギャップの正体を探る上で大きなヒントになる。ま
たもう 1つの大きな発見として、擬ギャップ温度 T∗ におけるネマティック転移の発見で

ある [24–28]。このネマティック転移は一様であり、また異方性の方向が銅酸化物の種類
によって異なることがわかっている。よく似た性質を示す銅酸化物同士でネマティック転

移の方向が異なることは非常に興味深い。これらの発見から、銅酸化物は T = T∗ でネマ

ティック転移をした後に T = TCDW で並進対称性の破れを伴うネマティック転移をする、

多段ネマティック転移が起きていることがわかった。この多段ネマティック転移の解明は

擬ギャップ解明に繋がるはずである。

またネマティック転移と超伝導の関係も、近年注目が集まっている。銅酸化物と同じ高

温超伝導体である鉄系超伝導体でも B1g, B2g ネマティック転移は観測されており、高温超

伝導とネマティック転移には繋がりがあると考えられる [29–32]。そのためネマティック
転移の起源の解明することは、超伝導機構の完全解明に必要不可欠な問題である。

6
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これらのことから、銅酸化物の多段ネマティック転移を解明しなければならない。しか

しこの多段ネマティック転移を統一的に説明できる理論はない。そこで本論文では多段ネ

マティック転移における統一的な理論を構築する。異常金属相と超伝導相がスピン揺らぎ

で説明できることから、それらの中間温度領域で起こる多段ネマティック転移もスピン揺

らぎで説明できると考える。スピン揺らぎ誘起ネマティック転移は鉄系超伝導体でもよく

研究がなされており、従来の理論では無視されていた高次の多体相関であるバーテックス

補正を導入することで、Fermi面の多軌道性由来のネマティック転移が起こることが示さ
れている [33–35]。バーテックス補正が記述するスピン-電荷チャンネル間のモード間結合
が、軌道自由度を使ってネマティック転移を引き起こす。しかし銅酸化物の Fermi 面は
ほぼ 1 軌道で構成されているため、バーテックス補正のみを取り入れてもネマティック
転移は起こらない。そこで我々はバーテックス補正に加えて、ホッピングの変調を記述す

る form factorを導入する。この form factorにより軌道自由度がなくとも、異方的なホッ
ピング変調によるネマティック転移が生じる。つまり、我々はバーテックス補正と form
factorを考慮したスピン揺らぎ誘起電荷揺らぎによる多段ネマティック転移の理論を構築
する。

本節では銅酸化物の現在までにおける実験と理論について説明した後、本研究につなが

るネマティック秩序に関する実験について説明する。その後、ネマティック転移に関する

理論の先行研究について説明した後、本研究のバーテックス補正と form factorを考慮し
たスピン揺らぎ誘起電荷揺らぎの理論を説明する。

1.1 結晶構造とバンド構造

まず初めに銅酸化物の結晶構造について説明する。銅酸化物は伝導面である CuO2 面と

ブロック層が交互に積み重なる結晶構造となっており、CuO2 面での 2次元的な電気伝導
が生じる [36]。またこれら銅酸化物は酸素欠損を持ち、δ = 0 ∼ 1を取る。この酸素量を
制御することで、銅酸化物の伝導面にホールをドープすることができる。電気伝導は主に

Cuの 3dx2−y2 軌道が担っており、また強いオンサイトの Coulomb相互作用U を持つ。こ

の U が大きなスピン揺らぎを生み、銅酸化物の様々な異常物性を引き起こしているを考

えられる。

次にバンド構造について説明する。銅酸化物は Cu 3dx2−y2 軌道を主とした単一の Fermi
面を構成する。図 2 (a) は第一原理計算を元に作られた Cu 3dx2−y2 軌道と O 2px,y 軌道

を考慮した 3軌道 d-p ハバードモデルの Fermi面である。フェルミ面を構成しているバ
ンドは主に d 軌道ではあるが、X,Y点近傍にはそれぞれ px, py 軌道が混成している。ま

7
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図 2 (a)銅酸化物の Fermi面と代表的なネスティングベクトルQs,Qa,Qd。(b)平均
場近似によるスピン感受率。

た X,Y 点の下にはバンド構造に鞍点があり、状態密度 (DOS) に van-Hove singularity が
ある。Qs は主なネスティングベクトルであり、このネスティングと強い U から反強的

なスピン揺らぎが生じる。図 2 (b) は平均場近似によって得られるスピン感受率であり、
q ∼ Qs に大きなピークを持つ。赤い点は hot spotである。主なネスティングベクトル Qs

で結ばれる hot spot では強い準粒子ダンピングが生じ、準粒子の寿命が短くなる。また
Qa は T < TCDW 以下で生じる CDW の波数に対応している考えられている。Qd はネス

ティングベクトルとして存在するが、対応する波数の相転移は実際の銅酸化物では観測さ

れていない。

1.2 異常金属相 (T > T∗)

本小節では、T > T∗ で生じる異常金属相について説明する。図 3 (a,b)はそれぞれ電気
抵抗 ρ,核スピン-格子緩和率 (T1T)−1 の温度依存性であり、T > T∗ で ρ ∝ T, 1/T1T ∝ 1/T
となる [2, 37]。(T1T)−1 ∝ ∑

q Im χs(q, ω)/ωとして与えられ、動的スピン感受率の虚部に
比例する。Fermi 液体論からこれらの振る舞いは ρ ∝ T2, 1/T1T = const となるはずであ
り、この実験結果は Fermi 液体の描像の破綻かとも議論された。しかしこれらの異常物
性は、現在では強い反強磁性揺らぎのある Fermi 液体における現象であると理解されて
いる。

これら異常物性は Self-consistent renormalization (SCR) 理論から次のように理解でき

8
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(a) (b)

図 3 (a) Hg1201の電気抵抗の温度依存性 [2]。(b) YBCOの (T1T)−1 の温度依存性 [37]。

る [3–6]。動的スピン感受率は次のような温度依存性を持つ。

χs(q, ω) = aξ2

1 + ξ2(q −Qs)2 − iω/ωs f
(1)

ここで ξ は磁気相関長であり、ωs f ∝ ξ−2 はスピン揺らぎのエネルギースケールである。

また aは定数である。FLEX近似及び SCR理論によると ξ2 ∝ (T − θs)が示される。θs は
スピンゆらぎのワイス温度である。このスピン感受率による自己エネルギーの虚部は次の

ようになる。

Im Σk ∝
∑
q

(πT)2
2

3
2

U2 Im χs
1
ω
ρk+q(0) (2)

⟨Im Σ⟩ ∝ T2ξ2 ∼ T (3)

ここで ρk(0)は状態密度である。ただし U は d 電子間の Coulomb斥力である。これを用
いて、ρ, 1/T1T の温度依存性は次のようになる。

ρ(T) ∝ ⟨Im Σ⟩ ∝ T (4)
1

T1T
∝
∑
q

Im χs(q, ω)
ω

∝ ξ2 ∝ 1
T − θs

(5)

このように従来では非 Fermi液体的な振る舞いと考えられていた現象は、反強磁性揺らぎ
の強い Fermi液体として理解できる。

9
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1.3 超伝導 (T < Tc)

本小節では超伝導相について解説する。銅酸化物は T < Tc で超伝導相となり、その超

伝導ギャップ対称性は d 波であることがわかっている。この d 波超伝導についても、異

常金属相と同様に、反強磁性揺らぎで理解できる。

超伝導揺らぎを導出する線型 Eliashberg方程式について、スピン揺らぎによる寄与は次
のようになる。

λc∆(k) =
T
N

∑
k′

[
−3

2
U χs(k − k′)U

]
|G(k′)|2 ∆(k′) (6)

ここで ∆ が超伝導ギャップ関数であり、λc が超伝導固有値、G はグリーン関数である。

U は onsite Coulombのエネルギーである。超伝導揺らぎは 1/(1 − λc)となり、λc = 1で
超伝導相転移が起こる。この式において、スピン感受率に由来する項 U χsU は正なので、

∆(k)は波数 k,k′ 間で符号を反転する。よって反強磁性スピン揺らぎから、超伝導ギャッ

プは q = (π, π)で符号反転する対称性をもつ d 波超伝導が生じる。

1.4 擬ギャップ相 (T < T∗)と電荷密度波相 (T < TCDW < T∗)

本小節では擬ギャップと、その擬ギャップ領域内で起こる電荷密度波について説明す

る。T < T∗ で擬ギャップ領域と呼ばれる。この領域では、図 2 (a)のように斜方晶の X点
(k = (π, 0)), Y点 (k = (0, π))近傍の Fermi面が消える Fermi arcが形成される。またナイ
トシフトが現象することも観測されている。これらの現象は X,Y点近傍のみにあたかも
ギャップが開いているかのような現象であり、擬ギャップ現象を呼ばれる。これは同じ高

温超伝導体である鉄系超伝導体でも観測されている現象であり、超伝導との関係が広く議

論されている。

しかし最近の実験によって、擬ギャップ領域内で 2つのネマティック転移が起こってい
ることがわかり、大きな注目を集めている。その 1つが X線散乱 [11–18], STM [19–22],
local lattice deformation [23] によって観測された T < TCDW 以下での電荷密度波 (CDW)
である。これは本来一様な電荷密度が何らかの変調を起こして非一様になる現象である。

銅酸化物では Cu-Cu最近接方向の 3 ∼ 4倍周期 (q = Qa = (δ, 0), (0, δ); δ ∼ π/2)の変調が
起きている。この CDWは様々な銅酸化物で観測されており、銅酸化物の特徴的な秩序の
1つである。
もう 1 つが T = T∗ でのネマティック転移である。これは近年、共鳴超音波スペクト

10
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ル [24], ARPES [25, 26],磁気トルク実験 [27, 28]から指摘されている。このネマティック
転移は、誘起される結晶格子の異方性の小ささから電子系が自発的にネマティック転移を

起こしていると考えられる。また APRES [26]から q = 0の一様な秩序であると考えられ

る。この一様な電子ネマティック転移は興味深いことに、ネマティック秩序の対称性に化

合物依存性があることが指摘されている。Y, Bi系銅酸化物の異方性の方向は Cu-Cu最近
接方向 (B1g 対称性)であるのに対し、Hg系は Cu-Cu次近接方向 (B2g 対称性)となる。こ
れら 2つの電子ネマティック転移は擬ギャップ現象や超伝導を密接に関係することが議論
されながらも、これらを統一的に説明する理論はない。

またネマティック転移と超伝導は関係することが、近年様々な研究によって明らかにさ

れている。銅酸化物の d 波超伝導の起源はスピン揺らぎであるが、ネマティック転移を起

こす q = 0,Qa の電荷揺らぎもまた d 波超伝導転移温度を向上させると理論的に議論され

ている。また銅酸化物と同じ高温超伝導体である鉄系超伝導体でも B1g, B2g ネマティッ

ク転移は観測されている [29–32]。鉄系超伝導体ではスピン揺らぎによって B1g, B2g ネマ

ティック転移が軌道秩序として誘起されることが示されている。さらにこの軌道秩序を起

こす軌道揺らぎによる超伝導機構も提案されており、多くの実験が説明できることがわ

かっている。これらから、超伝導機構の完全解明にはネマティック転移の解明をする必要

がある。

次小節では擬ギャップに関わる理論の先行研究について解説する。その次小節では本論

文に関わる先行研究について解説する。そしてその問題点について議論した後、我々の研

究について説明する。

1.5 擬ギャップの先行研究

擬ギャップの理論は広く議論されており、それらは大きく 2つに分けることができる。
まず一つは何らかのクロスオーバーによって擬ギャップができるという理論である。ス

ピン揺らぎや超伝導揺らぎを考え、その準粒子ダンピングが生じる [38–40]。これによ
り、揺らぎによって特徴付けられる波数である X, Y点近傍の電子の寄与が消えることで
ギャップが開いているかのように観測される。

もう一つは、相転移によって擬ギャップが起こるという理論である。平均場では電荷秩

序は起こらない [41, 42]。そのため超伝導理論 [43–46],スピン揺らぎ誘起理論 [47–55]に
よって議論されている。また計算手法として、量子モンテカルロ [56,57],密度行列くりこ
み群 [58, 59], functional renormalization group [60]が用いられ議論されている。これらに
より、CDW,ボンド秩序, Pomeranchuk不安定性, staggered flux, pair density wave (PDW)

11
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など様々な起源が提案されている。CDW,ボンド秩序, Pomeranchuk不安定性は電子数や
ホッピング積分の回転,並進対称性の破れであり、staggered fluxは自発的に閉ループ電流
が流れる秩序であり、PDWは超伝導ギャップが空間的に変調する状態である。しかしこ
れらの理論では多段電子ネマティック転移は説明できない。

MT

spin fluctuation
(a)

(b)

(c) (d)

AL

図 4 (a) MT 項 (b) MT 項によって誘起される電荷揺らぎ。(c) 電荷感受率の AL 項。
(d) AL項の 1次のみを導入した電荷感受率。

そこで本論文では多段電子ネマティック転移について研究を行う。反強磁性相近傍の現

象であること、相図の大部分はスピン揺らぎによって理解できることから多段電子ネマ

ティック転移もまたスピン揺らぎで説明できると考える。そこでスピン揺らぎ誘起電子ネ

マティック転移の重要な 2 つの先行研究について紹介する。まずスピン揺らぎの 1 次の
バーテックス補正のMaki-Thompson (MT)項 (図 4 (a))を無限次まで導入して電荷揺らぎ
について解析した先行研究を説明する [54, 55]。バーテックス補正とは平均場近似では考
慮されていない多体相関である。スピン揺らぎのバーテックス補正がスピン-電荷のモー
ド間結合を生み、スピン揺らぎ誘起電荷揺らぎを誘起する [33, 34, 61–63]。スピン揺らぎ
によるバーテックス補正は鉄系超伝導体 [33], Ru系超伝導体 [34],銅酸化物 [47–55]の電
子ネマティック相誘起することが示されている。図 4 (b)は無限次まで導入されたMT項
によって誘起される電荷揺らぎの q 依存性であり、q = Qd = (δ, δ)で最も固有値が大き

12
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くなる。q = Qd の電荷秩序は観測されていないため、MT項のみの解析では実験と整合
しない。

次に、スピン揺らぎの 2次のバーテックス補正である Aslamazov-Larkin (AL)項の 1次
(図 4 (c)) と d-p 間の offsite Coulomb 相互作用 V を導入した先行研究 [42] を説明する。
図 4 (d) は得られた電荷感受率であり、q = Qa に大きなピークが存在する。これは AL
項によって q = Qa で V が大きく増強されることで電荷揺らぎが発散する。この結果は

T < TCDW の電荷秩序は説明できるが、T = T∗ の一様な電子ネマティック転移は説明でき

ない。

本論文では MT 項と AL 項を無限次まで導入して解析を行う。AL 項は鉄系超伝導
体 [33] や重い電子系 [64–66] などでも重要性が指摘されている。特に無限次の AL 項は
次小節で説明する、非従来型の電荷秩序を誘起すると考えられる。

1.6 ボンド秩序の理論: バーテックス補正と form factor

図 5 q = 0 の (a) B1g, (b) B2g 対称性のボンド秩序。それぞれ元々の最近接, 次近接
ホッピング t, t ′ がボンド秩序によって ±δt,±δt ′ 変調している。

本小節では本論文による解析で得られるボンド秩序について説明する。そのためにまず

バーテックス補正と form factorの重要性について説明する。バーテックス補正とは平均
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ない場合、電荷揺らぎは主な

ネスティングベクトル q = Qs の揺らぎが最も大きくなる。しかしバーテックス補正によ

る複雑な励起過程を考慮することで非自明な q の電荷揺らぎが誘起される。特に AL 項
による 2 つのスピン揺らぎの干渉機構によって、実験と整合する波数の電荷揺らぎが起
こることが期待される。またバーテックス補正を無限次まで導入することで、form factor
が導入される。form factorとは秩序変数の波数依存性であり、これをフーリエ変換すると

13
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電荷秩序によるホッピングの変調成分が得られる。そのため form factorを考慮すること
で非従来型の電荷秩序を解析することができる。また form factor波数 k の総和で 0とな
るような波数依存性を持つ時、平均場近似によって導入される onsite Coulomb 相互作用
U による強い電荷揺らぎの抑制を回避することができる。その結果、スピン揺らぎによる

バーテックス補正が磁気量子臨界点近傍で大きくなることで、電荷揺らぎが発散する。

ボンド秩序とは電子のホッピングに変調が起こる電荷秩序である。これは form factor
の波数依存性を考慮することで解析できる秩序である。図 5 (a) は B1g 対称性を持つ

q = 0のネマティックなボンド秩序である。元々の最近接ホッピング t が B1g ボンド秩序

によって、横方向では δt だけ増大し、縦方向では δt だけ減少する。このような B1g ボン

ド秩序は form factorが fq=0(k) ∝ cos kx − cos ky のような B1g 対称性の波数依存性を持つ

必要がある。図 5 (b)は B2g 対称性を持つ q = 0のボンド秩序であり、元々の次近接ホッ

ピング t ′ がボンド秩序によって ±δt ′ だけ変調する。この B2g ボンド秩序を起こすには、

fq=0(k) ∝ sin kx sin ky となる必要がある。このようなボンド秩序を起こすボンド揺らぎ

は平均場近似では存在しない。そのためボンド秩序は平均場近似を超えた効果であるMT,
AL項によって誘起される秩序である。

14
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2 Motivation

近年の実験によって、銅酸化物には 2 つの電子ネマティック転移が存在することがわ
かった。一つは磁気トルク実験や ARPESで得られた、T = T∗ での q = 0の一様な電子ネ

マティック転移である。この電子ネマティック転移は、ネマティシティの方向が Y, Bi系
銅酸化物では Cu-Cu最近接方向 (B1g 対称性)であるのに対し、Hg系銅酸化物では Cu-Cu
次近接方向 (B2g 対称性)である。もう一つは X線散乱や STMで得られた、T = TCDW で

の q = Qa の Cu-Cu最近接方向, 3 ∼ 4倍周期である電子ネマティック転移である。これ
らは銅酸化物の重要な未解決問題である擬ギャップ領域内で起こることから、擬ギャップ

の起源と密接に関係すると考えられる。

ネマティシティと超伝導の関係は近年注目されている。特に銅酸化物と同じ高温超伝導

体である鉄系超伝導体ではネマティシティを誘起する軌道揺らぎが、従来予測されていな

かったギャップ構造をもつ超伝導を誘起し、多くの実験を説明できることが指摘されてい

る。銅酸化物においても、超伝導はスピン揺らぎで誘起されることが理論的に示されてい

る。しかし、ネマティック揺らぎがスピン揺らぎと協力して超伝導転移温度を上昇させて

いる可能性が理論的に考えられている。このように超伝導機構の完全解明にはネマティッ

ク転移の微視的な解明をする必要がある。しかし銅酸化物の 2つの電子ネマティック転移
を統一的に説明した理論はない。この 2つの電子ネマティック転移の正体および微視的な
起源を解明する必要がある。

本論文の目的は銅酸化物の 2 つの電子ネマティック転移を統一的に説明することであ
る。これらは反強磁性相近傍で起こることや異常金属相の物性や超伝導はスピン揺らぎで

説明できることから、2つの電子ネマティック転移もスピン揺らぎで説明できると考えら
れる。そこで本研究では第一原理計算に基づいた強束縛模型に、スピン揺らぎを誘起する

Cuの dx2−y2 軌道の onsite Coulomb相互作用 U のみを導入したハバードモデルを考える。

平均場近似では電子ネマティック転移は起こらないため、平均場を超える高次の多体相関

であるバーテックス補正を取り入れる必要がある。従来考慮されていないスピン揺らぎに

よるバーテックス補正の無限次の AL項を取り入れ、form factorを考慮して電荷揺らぎを
解析する。特に AL項は多くの超伝導体でその重要性が指摘されており、銅酸化物でもま
た実験と整合する波数の電荷揺らぎが誘起されることが期待される。また form factorを
考慮することで、U による強い電荷揺らぎの抑制を避け、非自明な電荷秩序が起こる。

また本研究では、得られた電子ネマティック秩序によって帯磁率に面内異方性が生じる

ことも示す。一様なネマティシティは磁気トルク実験で得られているが、3d 軌道のスピ

15
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ン軌道相互作用は小さく、電荷秩序で帯磁率に異方性が生じることは自明ではない。そこ

で本研究では d, p 軌道角運動量による帯磁率を考える。ボンド秩序により Fermi 面の 4
回回転対称性が破れ、バンド間の遷移確率が非等価になることで帯磁率に異方性が生じる

ことが示された。

16
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3 Model and Formulation

3.1 3軌道 d-pハバードモデル

本小節では、本研究で用いる 3軌道 d-pハバードモデルについて説明する。ハミルトニ
アン H は次の式で表せられる。

H = H0 + HU (7)

H0 =
∑
kσ

c†
k,σ

ĥkck,σ (8)

HU = U
∑
i

nd,i,↑nd,i,↓ (9)

H0 は運動エネルギー項であり、HU は d 軌道のオンサイトの Coulomb 相互作用項であ
る。c†

k,σ
= (c†

d,k,σ
, c†

px,k,σ
, c†

py,k,σ
) は波数 k スピン σ を持つ d, px, py 軌道の電子の生

成演算子のベクトルである。ĥk は第一原理計算から得られた La2CuO4 強束縛模型 [67]
に、Hg1201 や YBCO の Fermi 面に合わせるために d 軌道間の第三近接ホッピング

t(3)
dd
= −0.1eVを導入した模型である。nd,i,σ =

∑
k c†

d,k,σ
cd,k,σ は d 軌道,スピン σ,サイ

ト i の密度演算子である。U はオンサイトの Coulomb相互作用のパラメータである。

3.2 乱雑位相近似 (RPA)

本小節ではスピン・電荷感受率 χs, χc について、乱雑位相近似 (RPA)による平均場近
似での計算について説明する。本研究では相互作用は d 軌道のみに導入されているため、

1軌道系における RPAについて解説する。線型応答理論から χs, χc は次のように与えら
れる。

χs(q) = 1
2

∫ 1/T

0
dτeiωlτ ⟨A−

q(τ)A−
−q⟩ (10)

χc(q) = 1
2

∫ 1/T

0
dτeiωlτ ⟨A+q(τ)A+−q⟩ (11)

ここで q = (q, iωl)であり、⟨A⟩ = Tr(e−H/T A)/Tr(e−H/T )である。iωl = 2πlT はボゾンの

松原振動数である。また A+(−) は次のように与えられる。

A+(−)q =
1
2
[
nq,↑ + (−)nq,↓

]
(12)

nq,σ =
∑
k

c†
k,σ

ck+q,σ (13)
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+

図 6 RPAで計算する χσσ′
のダイアグラム。実線はグリーン関数であり、点線が U

である。U は異なるスピン間で働くため、χ↑↑, χ↑↓はそれぞれU が偶数,奇数回働くダ
イアグラムとなる。

この χs, χc は次のように変形できる。

χs(q) = χ↑↑(q) − χ↑↓(q) (14)

χc(q) = χ↑↑(q) + χ↑↓(q) (15)

χσσ′(q) =
∫ 1/T

0
dτeiωlτ ⟨nq,σ(τ)n−q,σ′⟩ (16)

この χσσ′
を解くことで χs, χc を求めることができる。そこで RPAを用いて平均場レベ

ルで χσσ′
を導出し、χs, χc を求める。

図 6は RPAでの χσσ′
のダイアグラムである。RPAでは最も簡単な既約感受率 χ0 を

U で連結させたダイアグラムのみを考える。χ0 は次の式で与えられる。

χ0(q) = T
N

∑
k

G(k + q)G(k) (17)

k = (k, iεn)であり、iεn = (2n + 1)πT はフェルミオンの松原振動数である。G は d 軌道

の温度グリーン関数であり、次の式で与えられる。

G(k) = −
∫ 1/T

0
dτeiεnτ ⟨Tτck,σ(τ)c†k,σ⟩ (18)

≃
[
(iεn + µ)1̂ − ĥk

]−1
d,d

(19)

ここで µ は化学ポテンシャルであり、最後の近似は相互作用がない場合に等しくなる。

18
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χ0 を用いて RPAでの χs, χc は次のようになる。

χs(q) = χ0(q)
1 − U χ0(q)

(20)

χc(q) = χ0(q)
1 +U χ0(q)

(21)

RPA の感受率から平均場近似によって導出されるスピン・電荷秩序について考える。
χ0(q, 0) = 1

N

∑
k[n(εk+q)−n(εk)]/[εk+q −εk] > 0であることから、U χ0(q, 0) > 0である。

ここで nは Fermi分布関数であり、εは d軌道が主に Fermi面を構成することから、Fermi
面を構成するバンドの分散である。よって χs は Stoner因子 αs ≡ U maxq χ0(q, 0) = 1で
発散し、一方で χc は発散しない。これは平均場近似ではスピン秩序は起こるが、電荷秩

序は起こらないことを意味する。

実際に銅酸化物に RPA を適応させたとき、q ∼ (π, π) の反強磁性揺らぎが大きく発達
する。しかし q = 0, (δ, 0)の電荷揺らぎは発達せず、T = T∗,TCDW のネマティック転移や

CDW は説明できない。そのためこれら電荷秩序を説明するには RPA を超えた近似とし
てバーテックス補正を含む既約感受率を取り入れる必要がある。

最後に RPAの感受率を用いたスピン・電荷揺らぎ V s,Vc について定義しておく。スピ

ン σ, σ′ 間に働く相関 Vσσ′
を用いて、V s(c) = V ↑↑ − (+)V ↑↓ とすると、RPAの χs, χc を

用いて次のようにかける。

V s(q) = U +U χs(q)U (22)
Vc(q) = −U +U χc(q)U (23)

RPAで χs が発散することから、V s も発散的に増大する。銅酸化物の異常物性はスピン

揺らぎに起因していると考えられるため、バーテックス補正を考えるとき V s の寄与を考

えることが重要となる。

3.3 Density Wave (DW)方程式

本小節では、RPA では無視されていた高次の補正項であるバーテックス補正を取り入
れて解析を行うことができる、DW 方程式 [?, 35] について説明する。先の小節では電荷
感受率の発散による相転移について考えたが、DW方程式では自己エネルギーの解析から
電荷チャンネルの相転移について調べる。

電子ネマティック転移や CDW 転移など、相転移の秩序変数は自己エネルギー Σ の対
称性の自発的な破れ ∆Σ として与えられる。そこで ∆Σ を求める方法として、自己エネル
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fluctuation

MTHartree

(a)

(b) (c)

図 7 (a) DW方程式のダイアグラム。(b) Hartree項のみによって導入されるダイアグ
ラム。(c) Hartree と MT 項によって導入されるダイアグラム。第三項のような既約な
部分に揺らぎの 2次となるダイアグラムは、揺らぎにグリーン関数が内包されているこ
とで導入される。

ギーの A1g 対称性の成分を除いて自己無撞着に計算する手法である DW方程式が提案さ
れた。次の式は揺らぎの 1 次までの自己エネルギーを考慮したときの、q = 0 における

DW方程式である。

∆Σ(k) = (1 − PA1g )
T
N

∑
q

(
3
2

V s(q) + 1
2

Vc(q) − U2 χ0(q)
)

G(k + q) (24)

ここで PA1g は A1g 対称性の射影演算子である。自己エネルギーが存在するときグリーン

関数は G(k) = [(iεn + µ)1̂ − ĥk − ∆Σ̂]−1
d,d
となる。図 7 (a)は DW方程式のダイアグラムで

あり、図 7 (b,c) はそれぞれ Hartree 項のみ,MT 項まで考慮したときに導入されるダイア
グラムである。Hartree項のみを考慮した場合によって導入されるダイアグラム (図 7 (b))
は、RPAによって導入される χ0 をU で連結したダイアグラムと対応している。MT項を
導入することは、RPAを超える近似をすることであり、バーテックス補正を含む既約感受
率を導入することに対応する。対応する既約感受率は、図 7 (c)の第 2,3項のバブルのよ
うな、揺らぎの 1,2次項のダイアグラムとなる。

DW方程式は多くのダイアグラムを取り入れながら自己エネルギーの自発的な破れを解
析できる手法である。特に q = 0 の秩序ならば既約感受率を実際に計算するよりも計算

コストを小さくしながら解析でき、さらに RPAでは取り入れられない秩序変数 ∆Σ の k

依存性を取り入れることができる。高温超伝導体である FeSeの q = 0の B1g 対称性ネマ

ティック秩序は DW方程式を用いて説明できることが知られている。しかし q , 0のよ

うな、任意の q の秩序の解析においては DW方程式をそのまま用いると、ユニットセル
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3.3 Density Wave (DW)方程式 21

内に多サイトがあるモデルを用いる必要があり、非常に大きな計算コストがかかる。その

ため銅酸化物のような、多サイト秩序を考える系では DW 方程式をそのまま用いること
は難しい。

図 8 線形 DW方程式のダイアグラム。

任意の波数 q の電荷秩序を解析するため、式 (25)を線形化する。線形化した方程式を
解析することで、秩序変数ではなく揺らぎを計算する。これにより任意の qでも計算コス

トを増大させずに解析することができる。線形 DW方程式 (図 8)は次の式で与えられる。

λq fq(k) =
∑
k′

Kq(k, k ′) fq(k ′) (25)

λ が固有値、 f が form factor である。Form factor が自己エネルギーの自発的な破れ ∆Σ
と対応している。ここでカーネル Kq(k, k ′)について、以下のように有効相互作用 Iq(k, k ′)
とグリーン関数に分解する。

Kq(k, k ′) = −Iq(k, k ′)G(k′ − q

2
, iεn′)G(k′ +

q

2
, iεn′) (26)
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3.3 Density Wave (DW)方程式 22

このとき Iq(k, k ′)は次のように与えられる。

Iq(k, k ′) = −
[
3
2

V s(k − k ′) + 1
2

Vc(k − k ′) − U2 χ0(k − k ′)
]

+ T
∑
q′

[
3
2

V s(q′ − q

2
, iωl′)V s(q′ +

q

2
, iωl′)

+
1
2

Vc(q′ − q

2
, iωl′)Vc(q′ +

q

2
, iωl′) − U2

]
× G(k − q′) [G(k ′ − q′) + G(k ′ + q′)] (27)

右辺第 1 項が Hartree 項と MT 項であり、第 2 項が AL 項である。ここで AL 項は
V s(q′ − q

2 , iωl′)V s(q′ + q
2 , iωl′) 因子をもつ。この因子から、AL 項は q = 0 やスピン揺

らぎのピーク間の波数において非常に大きな寄与を与える [33, 42, 68]。そのため AL 項
は q = 0, (δ, 0)の電荷揺らぎを誘起する。一方で MT項はこれらの電荷揺らぎに対して、
AL項に比べて小さな補正しか与えない。RPAの際に議論したように、Hartree項は form
factorに k 依存性がないとき、電荷揺らぎを抑制する。しかし符号反転がある d 波のよう

な、波数 k和で 0となる form factorの場合、Hartree項からの寄与がなくなり抑制されな
くなる。つまりMT項や AL項を考えることで、MTや AL項のみで形成される無限次ま
でのダイアグラムの和から電荷揺らぎが発散する。
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4 Result 1: B1g ボンド秩序 23

4 Result 1: B1g ボンド秩序

本節では自己エネルギーに定数のダンピングのみを導入した Σ(k) = iγ sgn(εn) 場合の
DW方程式の結果について説明する。

4.1 DW方程式の解析結果: 自己エネルギーに波数依存性がない場合

図 9 (a) γ = 0.1, 0.3, 0.5 eVにおける最大固有値 λq の q 依存性。(b) q = 0における

form factorであり、B1g 対称性を持つ。(c) q = Qa における form factor。(d) AL項の
みを導入したときの最大固有値 λAL

q と第 2固有値 λAL,2nd
q の q 依存性。(e) MT項のみ

を導入したときの最大固有値 λMT
q の q 依存性。黒い点線はMT, AL項両方を取り入れ

たときの固有値である。
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本小節では DW 方程式によって導出された結果について説明する。図 9 (a) は αs =
0.995, γ = 0.1, 0.3, 0.5 eVにおける最大固有値 λq の q 依存性である。ダンピングの値に

関わらず、最も固有値が大きいのは q = 0の固有値である。これは最も高温で q = 0の

電荷秩序が起こることを意味する。この q = 0の固有値に対応する form factorは図 9 (b)
であり、B1g 対称性を持つ。そのためこの q = 0の電荷秩序は図 5 (a)のような、B1g ボ

ンド秩序である。また d 軌道 B1g ボンド秩序は px, py 軌道の電子数 npx , npy について、

npx , npy となる p軌道分極をもたらす。また 2番目に大きいピークは q = Qa のピーク

であり、対応する form factorは図 9 (c)である。このピーク T = TCDW で起こる CDWに
対応する。この時 form factorは s波的ではあるが、符号反転を持つことで Hartree項によ
る抑制を避けることができ、ボンド転移が起こる。最も高温で q = 0の B1g のネマティッ

クなボンド秩序を起き、その次に q = Qa のボンド転移が起こることは、YBCOなどの実
験と整合している。

次にこれら q = 0,Qa が MTと AL項のどちらが誘起しているかについて調べるため、
AL項のみ、MT項のみ DW方程式に導入した場合での解析を行った。図 9 (d,e)はそれぞ
れ AL項のみ、MT項のみを導入した時の固有値の q 依存性である。図 9 (d)に示す通り、
q = 0,Qa のピークはほぼ AL 項によって構成されている。また q = 0 の form factor は
B1g 対称性を持つが、Qa に向かっていくにつれて別の対称性を持つ form factorに移り変
わり、q = Qa では s 波的となる。一方で、MT項は実験で観測されている電荷秩序に大
きなピークを持たず、q = (δ, δ)にピークを持つ。これらの結果から、実験で観測されて
いる q = 0,Qa の電荷秩序に相当するピークは AL項によって誘起されていることがわか
る。これは AL項 (式 (27))が V s(q′ − q/2)V s(q′ + q/2)を持つためである。スピン感受率
が図 2 (b)となる 4つのピークを持つことから、q = 0とボンド揺らぎが発達した後、ス

ピン揺らぎのピーク間波数 q = Qa のボンド揺らぎが発達する。

次に AL 項による q = 0 の form factor の起源について説明する [69]。式 (27) か
ら、AL1 の項は particle-hole チャンネル ϕp-h ≡ T

∑ |ωl′ |<ωc

q′ G(k − q′)G(k ′ − q′) を持
つ。ここでカットオフエネルギー ωc ≪ EF はスピン揺らぎのエネルギースケールに

対応する。これにより ϕp-h は k = k′ に強い引力相関を与える。加えて、AL2 項は
particle-particleチャンネル (Cooperチャンネル)ϕp-p ≡ T

∑ |ωl′ |<ωc

q′ G(k − q′)G(k ′ + q′) ∝∑
q′[1 − f (ξk−q′) − f (ξk′+q′)]/[ξk−q′ + ξk′+q′]を持ち、これは k = −k′ に強い引力相関を

与える。ここで f は Fermi分布関数であり、ξ は FSを構成するバンド分散である。加え
て、この２つの AL項は k = ±k′ 以外で弱い斥力相関を起こす。状態密度 (DOS)は van
Hove特異点のある X, Y点近傍で大きくなることから、form factorは B1g 対称性を持つ。

図 10は q = 0,Qa,Qd の固有値の αs 依存性である。スピン揺らぎが小さい場合 (αs ≲
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図 10 q = 0,Qa,Qd の固有値の αs 依存性。

0.98)、スピン揺らぎによる VCは小さく、MT項で誘起される q = Qd の揺らぎが最も大

きくなる。スピン揺らぎを大きくしていく (αs → 1)と、VCは大きくなり AL項による寄
与が支配的となり、q = 0の揺らぎが最大となる。また λq=Qa > λq=Qd は αs ≳ 0.99のと
きに起こる。

q = 0 の B1g ボンド秩序下での線形 DW 方程式について解析について説明する。

∆E = maxk fq=0(k) として、秩序パラメータを導入する。図 11 (a) は B1g ボンド秩序下

における DW方程式の固有値の q 依存性である。B1g ボンド秩序が誘起されるに従って、

q = Qa,y = (0, δ)の揺らぎが大きく増大していることがわかる。これは軸方向の電荷揺ら
ぎは B1g ボンド秩序によって増大することを意味する。図 11(h,i)はそれぞれボンド秩序
下における C2 対称の Fermi 面と χs(q) である。ボンド秩序によって変調する Fermi 面
は非常に小さいが、χs(q) の変化は大きくなる。これは RPA の発散機構 (式 (20)) から、
χ0(q)の小さな変調が χs(q)の大きな変調となるためである。このような、C2 対称なスピ

ン感受率は低ドープの YBCOにおける中性子散乱で観測されている [70]。
最後に、我々の研究室による functional renormalization group (fRG)による銅酸化物の
電子ネマティック転移の解析 [60] と、本論文での結果との比較について説明する。fRG
による B1g 対称性を持つ p 軌道秩序の電荷感受率の解析結果は、本論文と同じく初めに

q = 0の電荷秩序が生じ、その秩序下で q = Qa の電荷秩序が生じる結果となった。本論

文による B1g 対称性を持つボンド秩序でも、d-p軌道間のホッピングを介した B1g 対称性
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(a)

(b) (c)

図 11 (a) ∆E = 0.04, 0.08, 0.12eVでの B1g ボンド秩序下における固有値 λq の q依存

性。(b) ∆E = 0.06, 0.2eVでの FS。(c) ∆E = 0.06eVでのスピン感受率。

を持つ p軌道秩序が生じる。そのため fRGと DW方程式の結果はよく一致し、双方の理
論の正当性を高めている。
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5 Result 2: B2g ボンド秩序

本説では hot spot 構造を導入した場合での q = 0 ボンド秩序の対称性の変化について

解説する。銅酸化物では Fermi arcが観測されており [8–10]、準粒子ダンピング γ(k)が
k ∼ (±π, 0), (0,±π)にピークを持つような、著しい波数依存性 (hot spot構造)が存在する
と考えられる。この準粒子ダンピングは超伝導揺らぎやスピン揺らぎによって起こると提

案されている [38–40]。
次小節ではこの hot spot 構造を導入する 2 つの手法について説明し、その次の小節で

hot-spot構造を導入した時における DW方程式に結果について説明する。

5.1 hot spot構造を持つ自己エネルギーの導入

本小節では hot spot 構造を作る自己エネルギーの導入について説明する。スピン揺ら
ぎによる自己エネルギーを計算する手法として、揺らぎの 1 次項の自己エネルギーを
self-consistentに計算する flactuation exchange (FLEX)近似が良く用いられる。しかしこ
の手法は磁気量子臨界点近傍の自己エネルギーを計算することは難しい。

そこで本論文は自己エネルギーとして、次の 2つの手法で導入する。1つが自己エネル
ギーとして手で準粒子ダンピング γk を hot spot近傍にのみ導入する。

Σ(k) = iγk sgn(εn) (28)

γk =

{
γ0 (within SHS)
0 (otherwise)

(29)

SHS は中心 k = (±π, 0), (0,±π)かつ半径 R = 0.4π の円である。このようにダンピングを
導入することで、Fermi arcを再現することができる。
次に揺らぎの 1次のみの自己エネルギー (図 12 (a))を計算する。自己エネルギーは次の
ように与えられる。

Σ(k) = T
∑
k′

V0(k − k ′)G0(k ′) (30)

V(q) = 3
2

V s(q) + 1
2

Vc(q) − U2 χ0(q) − U (31)

下付き文字 0 は自己エネルギー Σ = 0 を意味する。これは FLEX 近似を自己無撞着
に計算しない場合の自己エネルギーの計算である αs ≳ 0.99 のとき、FLEX 近似のよ
うに自己エネルギーを自己無撞着に解くと U を非常に大きく (U ≫ 10eV) する必要が
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図 12 (a)揺らぎの 1次の自己エネルギーのダイアグラム。(b)自己エネルギーによっ
て得られたダンピング γ∗, (c) スペクトル関数 ρの k 依存性。(c) 自己エネルギー導入
後のスピン感受率の q 依存性。

ある。これは自己無撞着条件において、自己エネルギーのフィードバック効果による

既約感受率の抑制が過大評価されていることを示す。そのため本研究では自己無撞着

条件を課さない。自己無撞着条件がないことによるパラメータの変化は、Stoner 因子
U0 maxq χ0

0 (q, 0) = U maxq χ0(q, 0)として、パラメータを決定する。
図 12 (b)は αs = 0.99, p = 0.1における質量増強因子 Z(k)を考慮した準粒子ダンピン
グ γ∗(k)である。γ∗(k)は次の式で与えられる。

γ∗(k) = − Im ΣR(k, 0)
Z(k) (32)

Z(k) = m∗(k)
m
= 1 − ∂Σ

R(k, ε)
∂ε

����
ε=0

(33)

上付き文字 R は解析接続 iεn → ε + iδ によって与えられる遅延関数であることを表す。
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スピン揺らぎが q ∼ Qs で大きな値を持つことから、その波数 Qs で結ばれる FS 近傍
の k = (±π, 0), (0,±π)で準粒子ダンピングは非常に大きな値を持ち、hot spotを作る。図
12 (c)はスペクトル関数 ρ(k, 0) = − Im G(k, 0)/π である。準粒子ダンピングが大きい hot
spot近傍ではスペクトルがほとんど消えているのに対し、準粒子ダンピングが小さい cold
spot近傍ではスペクトルが残り、Fermi arc構造が得られる。このスペクトル構造は、非
常に単純な hot spotモデルである式 (29)によって得られるスペクトルと似ている。その
ため、自己エネルギーを導入することによって cold spotによる寄与が相対的に強調され
る。図 12 (d)はスピン感受率である。RPAの結果と比較すると、自己エネルギーの効果
によってピーク構造が緩やかになる。

5.2 DW方程式の解析結果: hot spot構造の影響

まずはじめに単純な hot spot モデル (式 (29))を導入した場合における結果について説
明する。図 13 (a)は αs = 0.99, p = 0.2のときの q = 0の固有値 λq=0 であり、図 13 (b,c)
はそれぞれ B1g, B2g 対称性の form factorで f B1g

q=0 , f B2g
q=0 ある。γ0 の増加に従って、B1g 対

称性の固有値は大きく減少する。これは hot spot (SHS 内)で | f B1g
q=0 | は最大値をとることか

ら、ダンピングの影響を大きく受けるためである。その一方で B2g 対称性の固有値はほ

とんど減少しない。これは f B2g
q=0 は hot spot 内にノードを持つためである。また図 13 は

有効相互作用 Iq=0(k, k ′) (式 (27))からMT項を削除し、AL項のみを考慮した場合の解析
での固有値 λAL

q=0 である。この場合では γ0 ≥ 0.6eVにおいて B2g の固有値が優勢となる。

これはMT項は B1g ボンド秩序に有利に働くことを意味する。

次に AL 項による q = 0 の form factor の起源について説明する [69]。式 (27) か
ら、AL1 の項は particle-hole チャンネル ϕp-h ≡ T

∑ |ωl′ |<ωc

q′ G(k − q′)G(k ′ − q′) を持
つ。ここでカットオフエネルギー ωc ≪ EF はスピン揺らぎのエネルギースケール

に対応する。ここで ωc ≪ EF のとき (磁気量子臨界点近傍)、ϕp-h は k = k′ に強い

引力相関を与える。加えて、AL2 項は particle-particle チャンネル (Cooper チャンネ
ル)ϕp-p ≡ T

∑ |ωl′ |<ωc

q′ G(k − q′)G(k ′ + q′) ∝ ∑
q′[1 − f (ξk−q′) − f (ξk′+q′)]/[ξk−q′ + ξk′+q′]

を持ち、これは k = −k′に強い引力相関を与える。ここで f は Fermi分布関数であり、ξ
は FSを構成するバンド分散である。加えて、この２つの AL項は k = ±k′ 以外で弱い斥

力相関を起こす。2つの AL項の波数依存性が form factorを、B1g, B2g 対称性を含む、い

ずれかの d 波を起こす。

hot-spot 構造がない場合、状態密度 (DOS) は van Hove 特異点のある hot spot 近傍で
大きくなる。そのため、この場合は図 14 (a)のように hot spot間の相関が支配的となる。
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図 13 (a) 得られた B1g, B2g 対称性の form factor と対応する固有値の γ0 依存性。
(b,c) γ0 = 0.5eVにおける f

B1g
q=0 (k), f

B2g
q=0 (k)の k 依存性。(d) AL項のみを導入したと

きにおける B1g, B2g 対称性の form factorと対応する固有値の γAL
0 依存性。

k = −k′を満たす hot spot間 h1-h3,h2-h4 間の引力相関を与え、加えて k , −k′となる hot
spot間では、AL項とMT項は弱い斥力相関を与える。これによって hot spot構造がない
場合は B1g 対称性の form factorが誘起される。一方で hot-spot構造がある場合、hot spot
近傍の DOSは大きく減少し、Fermi arc構造が現れる。その結果、hot-spot相関は抑制さ
れ、14 (b)のように cold-spot相関が重要となる。AL項によって cold-spot間で k = −k′

のとき引力相関、そうでないとき斥力相関を与えられることで B2g 対称性の form factor
が誘起される。

ここで、MT項が与える form factorの対称性について補足する。MT項は参考文献 [大
成さん dweq-al]で報告されているように、hot-spot間のネスティングベクトルQs によっ
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図 14 γ0 が小さい時 (a)と大きい時 (b)における AL項によって誘起される FS上の
相互作用である。赤い矢印は引力相関を示し、青い矢印は斥力相関を示す。白い影がつ

いている領域は準粒子ダンピングが働く領域を示す。

て斥力相関を与える。そのため MT 項は B1g ボンド揺らぎを増強する。その一方で、銅

酸化物の場合、B2g ボンド揺らぎは抑制される。ただし B1g, B2g ボンド揺らぎは AL項が
主要な寄与を及ぼし、MT項はそれと比べて小さな補正を与えている。

図 15 (a) p = 0.2, (b) p = 0.15における B1g, B2g 対称性の固有値 λq=0 の αs 依存性。

次に揺らぎの 1次の自己エネルギーを導入したときの DW方程式の解析結果について
説明する。図 15 (a,b)はそれぞれ p = 0.2, 0.15における固有値の αs 依存性である。どち
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らの場合もスピン揺らぎが強い場合、B2g ボンド揺らぎの固有値は B1g ボンド揺らぎの

固有値よりも大きくなる。つまり q = 0の form factorの対称性はスピン揺らぎの増大に
伴って、B1g から B2g へと変化する。この結果は、q = 0の B2g 対称性のボンド秩序が起

こることを示す。Hg 系銅酸化物では T∗ 以下での hot-spot 近傍の準粒子スペクトルの強
い抑制が、いくつかの実験で報告されている [71–73]。そのため Hg系銅酸化物において
観測された B2g 対称性ネマティシティ [28]が説明できると考えられる。
この B2g ボンド秩序は、先に説明した通り、hot-spot構造によるものである。スピン揺
らぎの増大によって、自己エネルギーによる準粒子ダンピングが増大し、hot-spot構造が
顕著になる。Hot-spot構造によって B1g ボンド揺らぎは抑制され、B2g ボンド揺らぎは相

対的に優位になる。その結果、αs → 1につれて B2g ボンド秩序が誘起される。

最後に自己エネルギーを導入した場合における、q = Qa のボンド揺らぎについて補足

する。前節で示した通り、この q = Qa ボンド揺らぎは AL項で説明される。しかし自己
エネルギーを導入した場合、本研究の数値計算では q = Qa のボンド揺らぎは起こらな

かった。しかし準粒子ダンピングは低温になれば減少することから、より低温での数値計

算を行うことで q = Qa のボンド揺らぎが発生すると考えられる。このことは、将来解決

すべき課題である。
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6 ボンド秩序による磁気感受率の面内異方性

図 16 (a) Cu, Ox , Oy , O+, Oy で構成される CuO6 八面体。CuO2 面は Cu, Ox , Oy で

構成される。(b) χorb,ll′mm′
µν のダイアグラム。(c)磁気異方性の ∆E 依存性。(d) 17軌道

模型のバンド構造 εk。赤,青,緑の円はそれぞれ dx2−y2, dxz, dyz 軌道の混成の大きさを
示す。ボンド秩序によって εc

k
は εc

k
± ∆E となる。(e)バンド構造であり、赤,青,緑の

円はそれぞれ Ox の px, py, pz 軌道の混成の大きさを示す。

本節では、ボンド秩序によって帯磁率に面内異方性が誘起されることを示す。実験的に

は、T < T∗ で異方性 χxx , χyy, χxy がそれぞれ Y系,Hg系銅酸化物で報告されている。
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銅酸化物はスピン軌道相互作用 (SOI)が非常に小さく、そのため電荷チャンネルの秩序で
あるボンド秩序が帯磁率に異方性を引き起こす理由は自明ではない。そこで Cuの 3d 軌

道、Oの 2p軌道全てを考慮し、これら軌道の角運動量による帯磁率 χorb
µν を考える。

ここで図 16 (a) に示すように、WIEN2k, WANNIER90 を用いて、Cu,O のそれぞれ
3d, 2p 軌道を取り入れた Hg 系銅酸化物 HgBa2CuO4 の 17 軌道強束縛模型を構築す
る [74]。ハミルトニアンは次のようになる。

H =
∑
k,σ

c†
k,σ

ĥkck,σ, (34)

c†
k,σ
は 17軌道の電子の生成演算子のベクトルであり、ĥk は 17 × 17の行列である。ここ

で Cu の 3d 軌道 dx2−y2, dxz, dyz, dxy, d3z2−r2 についてそれぞれ l = 1, 2, 3, 4, 5 として表す
こととする。さらに Ox の 2p軌道 px, py, pz について l = 6, 7, 8として表す。他の酸素の
2p軌道は l = 9 ∼ 17である。また単純化のため、Coulomb相互作用は考慮しない。
ボンド秩序が存在する場合、軌道表示の Green関数は次のようになる。

Gll′(k) =
[
(iεn + µ)1̂ − ĥk − f̂ Γ(k)

]−1
ll′ (35)

f̂ Γ(k) は Γ = B1g, B2g 対称性を持つボンド秩序の form factor である。ここで FS を主
に構成する dx2−y2 軌道のボンド秩序を考え、{ f̂ Γ(k)}lm = f Γ(k)δl,1δm,1 とする。また

f B1g (k) = ∆E(cos kx − cos ky)/2, f B2g (k) = ∆E sin kx sin ky と過程する。この Green関数
を用いて、軌道角運動量による感受率 χorb

µν (µ, ν = x, y, z)は次のように与えられる。

χorb
µν =

∑
l,l′,m,m′

χorb,ll′mm′
µν (36)

χorb,ll′mm′
µν = −2µ2

B
T
N

∑
k

Ll′l
µ Glm(k)Gm′l′(k)Lmm′

ν (37)

図 16 (b)は上式のダイアグラムである。松原振動数の総和を取ることで、次のように書き
直される。

χorb,ll′mm′
µν =

2µ2
B

N

∑
α,k

(
−∂n(ε)
∂ε

)
εα
k

Ll′l
µ Lmm′

ν Uαα
ll′,mm′(k)

+
2µ2

B
N

∑
α,β,k

n(εα
k
) − n(εβ

k
)

ε
β
k
− εα

k

Ll′l
µ Lmm′

ν Uαβ
ll′,mm′(k) (38)

l, l ′,m,m′ は軌道を指し、α, β はバンドを指す。Lll′
µ は d(p) 軌道の角運動量 [75] であ

り、l, l ′ = 1 ∼ 5(6 ∼ 17) である。n(ε) は Fermi 分布関数、εα
k
はボンド秩序下におけ
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るバンド α のエネルギー分散である。また Uαβ
ll′,mm′(k) ≡ ul,α

k
(um,α

k
)∗um′,β

k
(ul

′,β
k

)∗ であり、
ul,α
k
= ⟨lk|αk⟩ はバンド-軌道表示のユニタリー行列要素である。また式 (38)の第 1項と

第 2項はそれぞれ Pauli項と van-Vleck項に対応する。
B1g(B2g)のネマティック秩序下では、点群の理論から、帯磁率が χxx , χyy(χxy , 0)と

なる。これ以降 B1g 異方性を ∆χB1g = |(χxx − χyy)/(χxx + χyy)|、B2g 異方性を ∆χB2g =

|2χxy/(χxx + χyy)| として導入する。
図 16 (c)は p = 0.2における異方性 ∆χΓ である。得られる異方性は pの変化について

大きく変わらない。Γ = B1g, B2g の両方の場合において、∆χΓ は ∆E に線形に比例する。

また ∆χB1g は ∆χB2g の約 10倍大きい。
ここで Γ = B1g における ∆χΓ の起源について詳細に議論する。単純化のため B1g 異

方性に主要な寄与を与える dx2−y2, dxz, dyz 軌道のみを考慮して考える。これら 3 軌道に
ついて、L13

x = −L31
x = i, L12

y = −L21
y = i であり、それ以外は Llm

µ = 0である。伝導バン
ド (α = c)はほぼ dx2−y2 軌道で構成されていることから、∆χB1g は主に van-Vleck項から
与えられる。また図 16 (d)に示す、dxz, dyz 軌道で構成されるバレンスバンド (α = v)は
van-Vleck項に主要な寄与を与える。まとめると、|u2,c

k
|, |u3,c

k
|, |u1,v

k
| ≪ 1である。加えて

図 16 (d)の通り、X= (π, 0)点近傍で |u2,v
k

≫ u3,v
k

| であり、Y= (0, π)点近傍では逆が成り
立つ。

上記の関係から、van-Vleck帯磁率による B1g ボンド秩序下における ∆χB1g は次のよう

になる。

χxx − χyy ≈
2µ2

B
N

∑
k

n(εc
k
) − n(εv

k
)

εv
k
− εc

k

(|u3,v
k

|2 − |u2,v
k

|2) (39)

ここで |u1,c
k

| ≃ 1として落としてある。ここで |u3,v
k

|2 − |u2,v
k

|2 は X点近傍で正であり、Y
点近傍で負である。B1g ボンド秩序がない場合、k = (kx, ky)かつ k′ = (ky, kx)において
|u3,α

k
|2 − |u2,α

k
|2 かつ εα

k
= εα

k
から、式 (39)は厳密に 0となる。しかし B1g ボンド秩序が

存在すれば、X点近傍で εc
k
+ ∆E , Y点近傍で εc

k
− ∆E となることから、先の関係が破れ

る。そのため式 (39)は ∆E に比例して有限に残り、図 16 (c)となる。
最後に B2g ボンド秩序下における帯磁率の異方性について説明する。d 軌道角運動量に

おける B2g 異方性は次のように与えられる。

χxy ≈
2µ2

B
N

∑
k

n(εc
k
) − n(εv

k
)

εv
k
− εc

k

{u3,v
k

}∗u2,v
k

(40)

これは C4 対称性が存在する場合、正確に 0となる。しかし B2g ボンド秩序下では C4 対

称性が破れて有限となる。ただし、X,Y点近傍では |(u3,v
k

)∗u2,v
k

| ≪ 1となる関係から、得
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られる異方性は非常に小さくなる。実際に図 16 (c) で得られた有限の χxy の起源は、図
16 (e)で示されている伝導バンドにおける X,Y点近傍での dx2−y2 軌道と px, py 軌道の混

成による、p軌道角運動量である。
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7 Summary and Discussion

銅酸化物は T = T∗ で B1g もしくは B2g 対称性を持つ一様な電子ネマティック転移が起

こり、その秩序下の T = TCDW で q = Qa = (δ, 0); δ ∼ π/2となる電子ネマティック転移が
起こる。この 2 つの電子ネマティック転移は擬ギャップや超伝導と関係していると予想
されるも、統一的に説明した理論が存在しない。そこで本論文ではこの 2 つの電子ネマ
ティック転移を統一的な理解を目指した。銅酸化物の異常物性相と超伝導相がスピン揺ら

ぎによって説明できることから、スピン揺らぎ誘起機構で 2 つの電子ネマティック転移
が説明できることが期待される。そこでスピン揺らぎによるバーテックス補正であるMT,
AL項を無限次まで取り入れ、さらに form factorを導入して解析を行う。第一原理計算に
よる 3軌道 d-pハバード模型に基づいて、MT, ALバーテックス補正を自己無撞着に取り
込める線形 DW方程式を用いて電荷揺らぎを解析した。
第 4節では、hot-spot構造がない場合について解析した。その結果、スピン揺らぎが大
きい時 (αs ≳ 0.98)に一様な B1g 対称性を持つボンド揺らぎが最も大きくなった。また次

に大きい電荷揺らぎは q = Qa のボンド揺らぎであり、このボンド揺らぎは一様な B1g ボ

ンド秩序下で増強されることを示した。これらの結果は、まず一様な B1g ボンド秩序が

T∗ で起こり、次に q = Qa のボンド秩序が T < TCDW で起こるという理論的予言を与え

る。これは Y, Bi系銅酸化物の 2つのネマティック転移と整合している。この 2つのボン
ド転移は無限次まで取り入れられた AL項によって生じている。
第 5 節では、hot-spot 構造がある場合について解析した。その結果、hot-spot 構造が
顕著でない場合には B1g ボンド秩序が与えられる一方で、hot-spot 構造が顕著な場合に
は B2g ボンド秩序が得られることがわかった。後者は Hg系銅酸化物の T = T∗ での B2g

電子ネマティック転移に対応すると考えられる。事実、Hg 系銅酸化物では T∗ 以下での

hot-spot近傍の準粒子スペクトルの強い抑制が、いくつかの実験で報告されている。たと
えば Hg1201における Tc 以下でのスピン共鳴の欠如 [71]や Tc での B1g ラマンスペクト

ルの抑制 [72,73]は、T∗ 以下での顕著な hot-spot構造を示す。また Hg1201での擬ギャッ
プ領域での明確な抵抗率 ρ ∝ T2 [2]によっても示唆されている。Hg系銅酸化物でのこれ
らの実験結果は、本研究での hot spot構造によって誘起される B2g ネマティシティと整合

する。Hg1201において、顕著な hot-spot構造が出現する微視的理由は、将来の重要な課
題である。

第 6 節では、一様な B1g, B2g ボンド秩序によって帯磁率に面内異方性が誘起すること

を示した。銅酸化物は 3d 電子系であるためスピン軌道相互作用が小さく、ボンド秩序に

37



7 Summary and Discussion 38

よって帯磁率に異方性が生じることは自明ではない。そこで本論文では d, p 軌道角運動

量による帯磁率を考えた。その結果、ネマティックなボンド秩序によって伝導バンドの

C4 対称性が破れることで、van-Vleck過程から帯磁率に面内異方性が誘起されることを示
した。本理論は、磁気トルク実験からボンド秩序の対称性を決定することに対する微視的

根拠を与える。

本論文でスピン揺らぎ誘起機構により銅酸化物の 2 つの電子ネマティック転移が起こ
ることを示した。2つの電子ネマティック秩序はボンド秩序であり、その微視的な機構は
ALバーテックス補正である。バーテックス補正によって様々なスピン揺らぎ誘起の電荷
秩序が引き起こされ、その対称性は hot-spot 構造と密接に関係する。これらの結果は銅
酸化物や、他の磁気量子臨界点に近い金属における多様なネマティシティへの洞察を与

える。
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