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Title：Pb9Cu(PO4)6O（いわゆるLK-99）の電子構造・磁気構造

2023年7月韓国のグループから室温常圧超伝導の発見が報告[1,2]されたが、
早急な追試の数々によって超伝導の可能性が否定された。ここで問題になっ
たのが磁気半浮上である。半浮上が超伝導でなく強磁性によるものであるこ
とが実験[3]によって示唆されているが、強磁性の機構は明らかでない。
本研究[4]では電子密度汎関数理論（DFT）を用いてPb9Cu(PO4)6Oの電子

構造を解析し、有効模型として3次元三角格子4軌道模型を構築した。さらに
この有効模型に対してゆらぎ交換近似（FLEX）を適用し、磁気構造を議論し
た。結果として、 Pb9Cu(PO4)6Oそのものは反強磁性的な磁気感受率を示す
が、少量の電子ドープによって強磁性的な感受率を示すことがわかった。こ
の一連の結果によって実験で見られていた強磁性が説明できる。本物質の特
徴は、反強磁性から強磁性への転移が容易な点だ。現実的なドープ量で反強
磁性・強磁性転移、そしてスピン一重項・三重項の転移が実現できる可能性
がある。
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