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　鉄系超伝導体の発見以来、その 母物質の磁気モーメン トに つ い ては 、 多くの 議論がなされ て き

たが、クリアな解決には、未だ至 っ てい ない 。 まず、発見以後 、 直 ぐにス トライプ型反強磁性が安

定で ある こ とが第
一

原理計算に よ り示され たが 、 そ の磁気モーメン ト値は 2μβ と大き く実験にて

観測された値 （〜 O．3μB ）とは大きくか け離れており、その原因が問題 とな っ てい た 。 しか し、 最

近報告された F．CricChioらに よる LDA ＋ U 法に よる第
一

原理 計算 （F ．　Cricchio・et 　al．
， （Phy8．

Rev ．　B 　81 （2010）140403））によると 、　U の値が0 （つ ま り、従来の計算と同じ） とす ると、 やは

り2μB を示す反強磁性状態が安定だが、U の値を増大させ ると、2μB と 0．3μB 程度の低い値老示

す二 つ の 状態が二 つ の ミニ マ ム を構成す るよ うに な り、中間的値 （2〜 3 ） になる と、 最安定状

態は 、 0．3μB 程度の低い 状態に移行するこ とが分か っ た 。 しか も、興味深い こ とは、O．3μB 程度の

低い 状態は 、 軌道毎に入 る電子の ス ピン が逆向きとなり、軌道間で ス ピン を相殺 して い る上 、 電

荷密度分布は ラグビーボール 状に ひ し ゃげる こ とが分か っ た 。 つ ま り、 電気四重極モーメン トが

有意な値を持ち 、 軌道秩序が発達する 。

一
方 、 2μB と高い モ ーメン トを示す状態は、軌道間で ス

ピンを揃え 、 電気四 重極モ
ー

メン トはほ ぼゼ ロ で あり、 電荷密度分布は等方的である 。 以上の結

果か ら 、 鉄系超伝導体に おい て は 、 二 つ の状態が エ ネルギー的に近い 状態に あり、 中間的 U 値で

は 、 電気四重極モ
ー

メン トを持つ 低ス ピン 状態が安定となる こ とが分か っ たが、 これは 、 最近の

複数の 実験事実 と矛盾な く低ス ピン軌道秩序状態が母物質の基底状態である可能性が高い 。 講演

で は 、 この 新しい状態に つ い て、詳述する他、何故、その 状態が安定にあらわ うるかにつ い て議

論 し、 最後に 超伝導発現メカ ニ ズム との 関連に つ い て言及 したい 。
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