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背景

実験測定で得られる超伝導転移温度𝑇!と
理論計算から得られる𝜆に相関関係が⾒られる[1]

既存 新
Fortran，Cなど → Julia

拡張性があり，開発⾏為がスムーズになる

新しい超伝導材料の発⾒のためには，
より計算コストが低い計算コードの開発が望ましい

𝜆 𝑇 ∆ 𝒌, 𝑖𝜀! = −
𝑘"𝑇
𝑁

,
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𝑉∆ 𝒌 − 𝒌', 𝑖𝜀! − 𝑖𝜀!! 𝐺 −𝒌', −𝑖𝜀!! ∆ 𝒌', 𝑖𝜀!! 𝐺(𝒌', 𝑖𝜀!!)

計算⼿法 ゆらぎ交換近似(FLEX)計算[2]

温度(松原)グリーン関数
𝐺 =

1
𝐺()* − 𝛴

𝐺+ 𝒌, 𝑖𝜀, =
1

𝑖ε, − ξ 𝒌

スピン感受率：	𝜒-(𝒒, 𝑖𝜔.) =
𝜒((𝒒, 𝑖𝜔.)

1 − 𝑆𝜒((𝒒, 𝑖𝜔.)

電荷感受率：	𝜒/(𝒒, 𝑖𝜔.) =
𝜒((𝒒, 𝑖𝜔.)

1 + 𝐶𝜒((𝒒, 𝑖𝜔.)

線形化エリアシュベルグ⽅程式[3]

固有値 𝜆 𝑇 = 1のとき𝑇 = 𝑇!
固有関数Δ：異常⾃⼰エネルギー（ギャップ関数)

𝚺
⾃⼰無撞着

𝑮 ダイソン⽅程式

既約感受率：χ( 𝒒, 𝑖𝜔. = −
𝑘"𝑇
𝑁

,
𝒌,%"

𝐺(𝒌 + 𝒒, 𝑖𝜀! + 𝑖𝜔.)	𝐺 𝒌, 𝑖𝜀!

Σ 𝒌, 𝑖𝜀! =
𝑘"𝑇
𝑁

,
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𝑉0 𝒌 − 𝒌', 𝑖𝜀! − 𝑖𝜀!! 𝐺1 𝒌′, 𝑖𝜀!'

⾃⼰エネルギー

⾃⼰エネルギーを⽣じさせる相互作⽤𝑉0と⾃⼰エネルギーΣを計算

繰り込まれたグリーン関数を⽤いて既約感受率χ(を再定義

強束縛模型から
⾮摂動グリーン関数𝐺(を得る

𝐺(から既約感受率χ(を得る

物理量の計算

Σが繰り込まれたグリーン関数𝐺を得る

新しい既約感受率χ(を⽤いて相互作⽤𝑉0と⾃⼰エネルギーΣを計算

計算の流れ図

Σ2 = Σ23*	?

Yes

No

Σ23* = (1 − 𝛼)Σ23*+𝛼Σ2

ス
ピ
ン
密
度

従来型超伝導(BCS理論)
・⾦属間化合物 （ex. MgB$）
・𝑇%=40K

⾮従来型超伝導（スピン揺らぎ）
・遷移⾦属酸化物 (ex.HgBa$Ca$Cu&O')
・𝑇%=135K

電⼦相関効果に特化した多体計算⼿法(FLEX)の導⼊が不可⽋

⾮従来型超伝導体（強相関電⼦系）は、BCS理論で記述できない
電⼦間相互作⽤の解明が必要だが、第⼀原理計算のみでは強相関系の記述に限界あり
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𝑆,#,$,%,& =

𝑈	, 𝑙* = 𝑙5 = 𝑙6 = 𝑙7	
𝑈'	, 𝑙* = 𝑙6 ≠ 𝑙5 = 𝑙7	
𝐽	, 𝑙* = 𝑙5 ≠ 𝑙6 = 𝑙7	
𝐽'	, 𝑙* = 𝑙7 ≠ 𝑙5 = 𝑙6

, 𝐶,#,$,%,& =

𝑈	, 𝑙* = 𝑙5 = 𝑙6 = 𝑙7	
−𝑈' + 2𝐽	, 𝑙* = 𝑙6 ≠ 𝑙5 = 𝑙7	
2𝑈′ − 𝐽	, 𝑙* = 𝑙5 ≠ 𝑙6 = 𝑙7	
𝐽'	, 𝑙* = 𝑙7 ≠ 𝑙5 = 𝑙6

𝑈 𝑈’ 𝐽’𝐽

電⼦間相互作⽤

展望
中間表現（IR）基底のもとにスパースサンプリング法を⽤いて計算を⾏う．

𝐺(𝑖𝜔) 𝐺(𝜏)𝐺!
fit

fit

evaluate

evaluate

Sparse-ir を使⽤することで、精度を保っ
たまま松原周波数の基底を削減

計算コストを⼤幅に軽減
松原周波数𝑖𝜔!
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La$Ni%O& HgBa%CuO'

Julia Fortran Julia Fortran

time[sec] 2243 4182 1096 1359

loop 54 108 54 90

𝑈𝜒( 0.94 0.94 0.98 0.98

𝜆 0.58 0.57 0.73 0.74

Sparse-ir[4][5][6]の実装

ベンチマーク結果

𝑠 ±波超伝導

Bilayer

4軌道（2軌道×2）

𝑇! = 80K(⾼圧、バルク)

・La"Ni#O$
𝑑波超伝導

single layer

2軌道

𝑇! = 100K（常圧）

・HgBa#CuO%


