
铁基超导体多轨道模型中的电子关联与轨道选择

俞榕

Electron correlations and orbital selectivities in multiorbital models for iron-based superconductors

Yu Rong

引用信息 Citation: Acta Physica Sinica, 64, 217102 (2015) DOI: 10.7498/aps.64.217102
在线阅读View online: http://dx.doi.org/10.7498/aps.64.217102
当期内容View table of contents: http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/Y2015/V64/I21

您可能感兴趣的其他文章

Articles you may be interested in

一维扩展 t-J模型中密度 -自旋相互作用诱导的相分离
Phase separation induced by density-spin interaction in one-dimensional extended t-J model
物理学报.2015, 64(18): 187105 http://dx.doi.org/10.7498/aps.64.187105

一维扩展离子Hubbard模型的相图研究
Phase diagram of the one-dimensional extended ionic Hubbard model
物理学报.2015, 64(10): 107101 http://dx.doi.org/10.7498/aps.64.107101

硅基二氧化钒相变薄膜电学特性研究

Researches on the electrical properties of vanadium oxide thin films on Si substrates
物理学报.2015, 64(1): 017102 http://dx.doi.org/10.7498/aps.64.017102

在半导体 -金属相变温度附近氧化钒�∧す庋�灾实囊斐１涠
Abnormal variation of optical properties of vanadium oxide thin film at semiconductor-metal transition
物理学报.2014, 63(10): 107104 http://dx.doi.org/10.7498/aps.63.107104

两种扩展Harper模型的波包动力学
Wave packet dynamics of two extended Harper models
物理学报.2011, 60(9): 097104 http://dx.doi.org/10.7498/aps.60.097104

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml
http://dx.doi.org/10.7498/aps.64.217102
http://dx.doi.org/10.7498/aps.64.217102
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/Y2015/V64/I21
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/abstract/abstract65682.shtml
http://wulixb.iphy.ac.cn/EN/abstract/abstract65682.shtml
http://dx.doi.org/10.7498/aps.64.187105
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/abstract/abstract64219.shtml
http://wulixb.iphy.ac.cn/EN/abstract/abstract64219.shtml
http://dx.doi.org/10.7498/aps.64.107101
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/abstract/abstract62313.shtml
http://wulixb.iphy.ac.cn/EN/abstract/abstract62313.shtml
http://dx.doi.org/10.7498/aps.64.017102
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/abstract/abstract59951.shtml
http://wulixb.iphy.ac.cn/EN/abstract/abstract59951.shtml
http://dx.doi.org/10.7498/aps.63.107104
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/abstract/abstract18860.shtml
http://wulixb.iphy.ac.cn/EN/abstract/abstract18860.shtml
http://dx.doi.org/10.7498/aps.60.097104


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 64, No. 21 (2015) 217102

专题: 超导和关联体系研究进展

铁基超导体多轨道模型中的电子关联与轨道选择∗

俞榕†

(中国人民大学物理系, 光电功能材料与微纳器件北京市重点实验室, 北京 100872)

( 2015年 10月 22日收到; 2015年 10月 28日收到修改稿 )

大部分铁基超导体的正常态呈现坏金属行为, 这表明体系中存在较强的电子关联效应. 最近的实验与理
论研究显示, 铁基超导体中的电子关联具有多轨道的特征. 本文介绍与评论铁基超导体多轨道哈伯德模型中
电子关联方面理论研究的最新进展; 着重讨论以隶自旋技术为代表的一系列量子多体计算方法在研究多轨道
系统中金属绝缘体相变的应用. 理论计算给出了铁基超导体多轨道哈伯德模型基于电子关联的基态相图. 在
对应母体化合物的电子填充数时, 基态存在从金属到绝缘体的莫特转变. 临近莫特转变, 体系呈现坏金属行
为; 其电子性质存在较强的轨道选择性. 轨道选择性的强弱与体系中的洪德耦合和轨道的晶体场劈裂密切相
关. 对钾铁硒系统, 研究发现其基态相图存在轨道选择莫特相: 其中铁的 3d xy轨道已被莫特局域化, 但其他
3d轨道电子仍具有巡游性. 这一新相的发现, 对理解以钾铁硒为代表的一大类铁基超导体正常态与超导之间
的联系提供了重要线索.

关键词: 铁基超导体, 多轨道哈伯德模型, 莫特转变, 轨道选择
PACS: 71.30.+h, 74.70.Xa, 71.10.Hf, 71.27.+a DOI: 10.7498/aps.64.217102

1 引 言

2008年实验发现在氟 (F)掺杂的镧氧铁砷
(LaOFeAs)化合物中存在转变温度 (Tc)为 26 K的
超导电性 [1]. 这一发现开创了铁基高温超导电性
这一凝聚态物理中新兴的研究领域, 并迅速引起了
物理学家广泛的研究兴趣. 通过保留化合物中的
FeAs层而改变其他组分的方法, 超导转变温度在
数月内被提高到 56 K [2]. 在之后的几年内, 又陆续
发现铁硒 (FeSe)、钾铁硒 (KxFe2−ySe2)等铁硒类超
导体 [3−5]. 最近在SrTiO3衬底上生长的单层FeSe
薄膜中发现Tc可高达 60 K [6−9]. 最新的电子输运
性质测量报道Tc可能达到 109 K [10]. 这些实验发
现使得铁基超导体成为转变温度仅次于铜氧化物

超导体的高温超导体系. 同时, 铁基超导材料所包
含的丰富的超导态和正常态物理性质与现象背后

所隐藏的物理机理成为近年来凝聚态物理学家们

研究的主要内容.
实验发现相当一部分铁基超导体转变温度高

于 40 K, 已经超过常规电声子耦合机理给出的转
变温度的上限. 因此, 普遍认为铁基超导体与铜
氧化物超导体一样, 是一类非常规超导体, 其超导
微观机理不同于常规的Bardeen-Cooper-Schrieffer
(BCS)电声子耦合理论 [11]. 更有趣的是, 对比铁基
超导体与铜氧化物超导体的相图, 两个体系中的超
导相都能通过对母体化合物掺杂得到 [12]; 而母体
化合物的基态分别具有 (不同的)反铁磁序 [13]. 这
种相图上超导与反铁磁相的临近, 暗示了磁性与超
导微观机理之间的密切联系. 同时, 这也产生了一
个问题, 即铁基超导体与铜氧化物超导体是否有相
似 (甚至相同)的超导微观机理？然而, 考察铁基超
导体与铜氧化物的母体化合物性质, 发现它们有很
大差别. 首先, 铜氧化物超导体的母体是反铁磁莫
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特绝缘体, 而铁基超导体的母体化合物是反铁磁金
属 [1], 在电子结构上存在空穴与电子型费米面 [14].
这一差别使得大家对是否可以将铁基超导体 (及其
母体化合物)视作强关联电子体系产生了疑问. 其
次, 在讨论铜氧化物性质时, 通常仅需考虑包含铜
3d x2−y2轨道的单轨道模型. 但在铁基超导体的
母体化合物中, 铁离子价态表现为+2价, 对应为在
铁的 5个3d电子轨道上占据 6个电子. 实验与理论
计算发现, 铁基超导体中晶体场劈裂远小于能带宽
度. 这说明在铁基超导体中必须考虑多个轨道对能
带结构以及其他物理性质的影响. 在理论处理上,
如何避免多轨道结构带来的巨大的复杂性成为困

扰理论工作者的一个现实的难题.
铁基超导体区别于铜氧化物超导体的独特物

理性质给研究带来了挑战, 也带来了机遇. 仔细考
察铁基超导体及其母体的性质, 发现它们在正常态
呈现坏金属行为. 在室温下, 铁基超导体通常是顺
磁金属, 但其电阻率很大, 超过Mott-Ioffe-Regel极
限 [15]. 这表明体系中电子平均自由程 (l)很短, 接
近平均粒子间距. 平均自由程与费米波失 (kF)的
乘积kFl ∼ 1. 如此小的电子平均自由程暗示体系
中有相当强的电子 -电子相互作用. 此外, 实验上还
发现钡铁砷 (BaFe2As2)光电导的Drude峰值与基
于非相互作用电子能带理论的预言值相比较下降

了约 70% [16]; 角分辨光电子谱 (ARPES)实验发现
电子能带有效质量比能带理论预言值增大 3倍 [14];
同时, 中子散射结果显示自旋激发谱在非弹性部分
有很大谱权重, 表明每个铁离子存在约 1 µB的局

域磁矩 [17]. 以上实验结果说明虽然铁基超导母体
化合物并非莫特绝缘体, 但体系中表现出较强的电
子关联, 在相图上临近金属绝缘体的莫特转变. 这
一观点也被铁硒系统中的实验现象所支持: 在铁硒
系统中, ARPES 得到的能带有效质量增加可高达
约20倍 [18−20]; 并且在KxFe2−ySe2中, 在特定组分
下可得到反铁磁绝缘体等 [5,21].

虽然铁基超导体的多轨道电子结构很早就被

注意到, 但多轨道结构对电子关联的影响却是最近
才讨论得比较清楚的问题. 铁基超导体顺磁相具有
四方晶格结构, 对称性上要求只有 3d xz与yz轨道
是简并的. 这样, 不同轨道组成的能带具有不同带
宽和电子填充数. 因此研究电子关联的轨道选择性
非常自然, 同时也非常重要. 为研究电子关联的轨
道选择性, 近年来在理论上发展了以隶自旋技术为

代表的适用于多轨道体系新的量子多体计算技术.
本文报道铁基超导体多轨道哈伯德模型中电

子关联方面理论研究的最新进展; 着重讨论隶自旋
技术这一量子多体计算方法在研究多轨道系统中

金属绝缘体相变的应用. 我们通过理论计算给出铁
基超导体多轨道哈伯德模型基于电子关联的基态

相图. 在对应母体化合物的电子填充数时 (每个铁
离子上电子数N = 6),基态存在从金属到绝缘体的
莫特转变. 临近莫特转变时, 体系呈现坏金属行为,
其电子性质存在较强的轨道选择性. 轨道选择性的
强弱与体系中的洪德耦合和轨道的晶体场劈裂均

密切相关. 我们发现对LaOFeAs与KxFe2−ySe2系
统, 其母体化合物具有相似的基态相图, 揭示电子
关联性质在铁砷与铁硒系统中的普适性. 另外, 针
对KxFe2−ySe2系统的研究发现, 其基态存在一个
轨道选择莫特相: 其中铁的 3d xy轨道已被莫特局
域化, 但其他 3d轨道上电子仍具有巡游性. 这一新
相的发现, 对理解以钾铁硒为代表的一大类铁基超
导体正常态性质及其与超导电性之间的联系提供

了重要线索.
本文余下部分的结构安排如下: 在第 2节中

将会简要介绍针对铁基超导体的多轨道哈伯德模

型和研究这一模型中金属绝缘体相变的隶自旋方

法; 在第 3节中, 给出基于隶自旋方法的LaOFeAs
系统的基态相图, 并讨论其中的金属绝缘体莫特
转变; 第 4节介绍KxFe2−ySe2系统中的电子关联,
重点讨论其中的轨道选择莫特相 (orbital-selective
Mott phase, OSMP)的理论与实验研究结果; 第 5
节包括对一些结果的深入分析与讨论; 最后在第 6
节对现有的研究工作做一总结, 并展望未来研究的
方向.

2 铁基超导体的多轨道哈伯德模型与
隶自旋方法

为研究铁基超导体中的多轨道性质, 我们考虑
一个多轨道的哈伯德模型. 其哈密顿量包括如下两
部分:

H = H0 +Hint, (1)

其中, H0是描述包含铁3d电子轨道的紧束缚模型,
Hint描述每个晶格格点上的电子哈伯德相互作用.
它们又分别具有如下形式:
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H0 =
1

2

∑
ijαβσ

tαβij d†
iασdjβσ+

∑
iασ

(εα−µ)d†
iασdiασ,

(2)

Hint =
U

2

∑
iασ

niασniασ̄ +
∑

i,α<β,σ

[
U ′niασniβσ̄

+ (U ′−J)niασniβσ−J(d†
iασdiασ̄d

†
iβσ̄diβσ

− d†
iασd

†
iασ̄diβσdiβσ̄)

]
, (3)

其中, d†
iασ表示在第 i格点第α轨道产生一个自旋

方向为σ 的电子, niασ = d†
iασdiασ; εα是晶体场劈

裂所对应的在位能; µ是化学势; tαβij 是紧束缚模型
中的电子重叠积分; U, U ′分别是轨道内与轨道间

的库仑排斥能, J是洪德耦合, 它们之间满足关系
U ′ = U − 2J [22].

对单轨道哈伯德模型中的金属绝缘体相变,
Kotliar-Ruckenstein的隶玻色子方法 [23]给出令人

满意的结果. 但将这一方法直接推广到多轨道的
情形会遇到引入的辅助玻色子场Hilbert空间过大
的困难. 近年来理论上发展出其他一些处理多轨
道哈伯德模型中金属绝缘体相变的方法, 如隶旋子
与隶自旋方法等 [24−27]. 它们可以看作隶玻色子方
法在多轨道模型中的推广. 这里我们介绍隶自旋
方法. 在这一方法中 [27], 在每一个格点将电子产生
算符写作d†

iασ = S+
iασf

†
iασ, 其中S+

iασ是一个自旋

1/2的隶自旋升算符, f †
iασ是一个辅助费米子 (自旋

子)场的产生算符. 这样隶自旋与自旋子将分别携
带电子的电荷与自旋自由度. 它们之间通过约束条
件Sz

iασ = f †
iασfiασ − 1/2来联系. 用隶自旋与自旋

子算符将 (2), (3)式中的哈密顿量重写, 并按自旋
电荷分离的精神将隶自旋算符与自旋子算符的耦

合项作平均场分解, 再考虑体系具有平移对称性,
即可得到描写顺磁相的隶自旋平均场哈密顿量:

Hmf
f =

∑
kαβ

[
ξαβk ⟨O†

α⟩⟨Oβ⟩+ δαβ(εα − λα

+ µ̃α − µ)
]
f†
kαβfkαβ , (4)

Hmf
S =

∑
αβ

[
ξαβ(

⟨
O†

α

⟩
Oβ + ⟨Oβ⟩O†

α)

+ δαβλαS
z
α

]
+Hint(S). (5)

在上面公式中, 我们已经省略了自旋指标σ. 公
式中,

ξαβk =
1

N

∑
ij

tαβij e ik(ri−rj),

ξαβ =
∑
ijσ

tαβij

⟨
f †
iασfjβσ

⟩
/2,

δαβ是Kronecker δ函数, λα是为处理约束条件而

引入的拉格朗日乘子, µ̃α是为得到正确的非相

互作用极限结果而引入的等效化学势. 方程 (5)
中Hint(S)代表用隶自旋算符表示的 (3)式中的
相互作用哈密顿量, O†

α = ⟨P+
α ⟩S+

α ⟨P−
α ⟩, 其中

P±
α = 1/

√
1/2 + δ ± Sz

α, δ是为消除P±
α 奇异性而

引入的无穷小正数.
通过隶自旋算符, 可定义与轨道α相联系的准

粒子谱权重因子Zα = |⟨Oα⟩|2. 它可以作为描述多
轨道体系中金属 -绝缘体相变的参量. 金属相对应
隶自旋形成长程磁序. 这时Z > 0, 存在费米面, 电
荷激发是无能隙的. 莫特绝缘体相对应隶自旋为量
子无序, Z = 0. 这时电荷激发是有能隙的, 但自旋
激发仍无能隙, 即自旋子存在费米面. 另一可能的
绝缘体是能带绝缘体. 这时Z > 0, 但电荷激发有
能隙, 不存在费米面.

3 铁砷系统中的金属绝缘体相变

铁基超导体系电子关联效应中一个重要的问

题是其母体化合物模型中的金属绝缘体相变. 第
1节引言部分已经介绍过, 铁基超导体的母体化合
物中, 铁离子价态表现为+2价, 对应为在铁的 5个
3d 电子轨道上占据 6个电子. 对偶数电子填充的
情形, 一般情况下系统的绝缘态既可能是莫特绝缘
体, 也可能是能带绝缘体. 因此首要的问题是确定
铁基超导多轨道哈伯德模型在偶数电子填充时是

否存在金属莫特绝缘体相变. 我们以LaOFeAs体
系为例, 应用隶自旋方法对这一问题进行了系统的
研究. 我们发现, 在具有四方对称的顺磁相, 电子
间的库仑相互作用总会使系统经历金属到莫特绝

缘体的转变, 而系统不会成为能带绝缘体. 这是体
系对称性的结果. 由于四方相具有晶格四重旋转对
称性, 晶体场劈裂的结果是铁 3d xz轨道与yz轨道
简并而且处于部分被电子填充的状态. 体现在能带
结构上, 如图 1所示, 在布里渊区边界上M点 (波
失k = (π, 0)/(0,π)), 电子型能带底与空穴型能带
顶因分别具有xz与yz轨道特征而简并. 电子间的
库仑相互作用可以使能带宽度变窄, 但不能使简并
解除. 因此, 相互作用无法打开能隙, 使体系成为
能带绝缘体. 然而, 足够强的相互作用可以使准粒
子失去相干性, 其谱权重因子Z = 0. 这时体系成
为莫特绝缘体.
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图 1 LaOFeAs的 5轨道紧束缚模型的能带结构. 图中
红、绿、蓝色分别代表能带具有铁 3d xz, yz, xy轨道特征.
图中椭圆区域内具有 xz轨道特征的电子型能带与具有 yz
轨道特征的电子型能带在M 点简并, 见文中的讨论
Fig. 1. Band structure of the five-orbital tight-binding
model for LaOFeAs. The red, green, and blue colors
stand for the Fe 3d xz, yz, and xy orbital characters
of the bands. The ellipse regime highlights the degen-
eracy at M point between the electron and hole like
bands with xz and yz orbital characters, respectively.
See detailed discussions in the text.

我们应用隶自旋方法, 得到了针对LaOFeAs
的 5轨道哈伯德模型的基态相图, 如图 2所示. 当

库仑排斥U足够强时, 体系经历莫特转变从金属变
为莫特绝缘体. 体系中的洪德耦合对莫特转变以及
金属与莫特绝缘体相的性质都有重要影响. 首先,
洪德耦合的强弱调节莫特转变的临界值Uc的大小.
其次, 随着洪德耦合的增强, 在绝缘体相, 体系的
基态从低自旋 (S = 1)莫特绝缘体过渡到高自旋
(S = 2)莫特绝缘体. 更为有趣的是在金属相. 当
洪德耦合较小时 (例如J/U ≈ 0.05), 准粒子谱权重
因子Zα仅在U ∼ Uc附近迅速下降为零, 且各个轨
道的行为在定量上都很相似. 然而当洪德耦合较强
时 (例如J/U ≈ 0.25), Zα在U = U∗ < Uc时迅速

下降, 在U∗ < U < Uc时, Zα为有限值但表现出很

强的轨道依赖性 (轨道选择性), 如图 2 (b)所示. 这
里较强的轨道选择性来自于晶体场劈裂与洪德耦

合的共同作用: 一方面, 洪德耦合减弱了轨道间的
(电荷)涨落与关联; 另一方面由于晶体场劈裂, 各
个轨道 (除xz/yz轨道外)非简并, 有不同的电子占
据数, 电子关联强度也相应不同.
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图 2 (a)隶自旋方法得到的LaOFeAs的 5轨道哈伯德模型的基态相图. 图中阴影区为莫特绝缘体, 空白区为金属, 黑色实
线代表莫特绝缘体与金属相的边界, 对应莫特转变的临界值Uc. 阴影区中蓝色虚线上下区域分别为高自旋 (S = 2)与低自
旋 (S = 1)莫特绝缘体. 空白区中红色点线U∗区分金属相中强轨道选择 (strong OS)与弱轨道选择 (weak OS)区. (b)在
J/U = 0.25时, 投影到各轨道的准粒子谱权重Zα随U 的变化, 在U∗ < U < Uc时表现出很强的轨道依赖性 [27]

Fig. 2. (a) Ground state phase diagram of the five-orbital Hubbard model for LaOFeAs, calculated by slave-spin
method. The black curve with circles is the phase boundary between the metal and Mott insulator (shaded regime).
The dashed blue line separates the regimes of low- and high-spin Mott insulators. The dotted red line separates
the regimes in the metallic phase with weak and strong orbital selectivity (OS), respectively. (b) Evolution of the
orbital dependent quasiparticle spectral weights, Zα, with U at J/U = 0.25. Strong orbital selectivity is found in
the regime U∗ < U < Uc. Adapted from Ref. [27]

4 KxFe2−ySe2体系中的莫特局域化与
轨道选择莫特相

最近实验上发现的铁硒类超导体, 如
KxFe2−ySe2与SrTiO3衬底上的FeSe单层膜等引

起了研究者极大的兴趣. 这些超导体与通常的铁砷
类超导体最大的不同在于它们的正常态电子结构

仅存在电子型费米面, 而不存在空穴型费米面. 但
是这类体系的超导转变温度甚至超过通常的铁砷

类超导体的Tc. 其中KxFe2−ySe2体系的性质尤其
引人关注. 在特定组分K0.8Fe1.6Se2下 (又称245体
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系), 体系电阻呈现绝缘体行为 [5], 且基态是反铁磁
的, 有序化的磁矩高达 3.3 µB. 基态的磁结构与体
系中空间有序的铁空位结构密切相关 [21]. 这里几
个值得探索的问题是: 1) 245体系绝缘相的物理机
理是什么? 245相与KxFe2−ySe2体系中的超导电
性之间有什么联系?

我们应用隶自旋方法研究了针对KxFe2−ySe2
体系的 5轨道哈伯德模型在电子填充数为 6时的金
属 -绝缘体相变. 我们分别对空位无序与

√
5 ×

√
5

空位有序两种情形给出了体系基态相图, 如图 3所
示 [28]. 二者在定性上相似: 都存在金属莫特绝缘

体相变. 但定量比较, 通过对比图 3 (b)和图 3 (d),
发现对相同的J/U值, 空位有序的莫特转变发生在
更小的U值. 这是因为空位有序的结构使得体系等
效原胞变大, 对应动能减小, 造成能带宽度变窄, 更
有利于莫特绝缘体相的稳定 [29,30]. 通过与ARPES
实验的对比, 我们估算了实际体系中的J与U的

值, 标注在相图上 (星形标记). 由于上述空位有序
造成的能带变窄机理, 星形标记对应参数的基态已
经从空位无序时的金属态进入空位有序时的莫特

绝缘体态. 这很好地解释了 245体系反铁磁绝缘态
的起源.

2
0
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J
⊳
U

J
⊳
U
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0.3

4

Metal Metal
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U/eV

6 8 2 4
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6 8

(a) (c)

(b) (d)

图 3 KxFe2−ySe2中铁空位无序与空位有序时的格点模型与相应基态相图. (a), (b)分别是空位无序时的格点与
相图; (c), (d)是

√
5×

√
5空位有序时的格点与相图. 相图中深色阴影区是莫特绝缘体相 (MI), 浅色阴影区是轨道

选择莫特相 (OSMP), 空白区是金属相. 红色圆形与蓝色菱形标记分别是它们的相边界. 黑色虚线区分金属相内强
与弱轨道选择的区域. 粉色星形标记是通过对比ARPES实验结果估算出的实际材料中 J与U 的取值 [28]

Fig. 3. The lattices corresponding to KxFe2−ySe2 with disordered (in (a)) and
√
5×

√
5ordered (in (c)) iron

vacancies. (b) and (d) are corresponding ground-state phase diagrams of the 5-orbital Hubbard model. Dark
and light shaded regimes are Mott insulator (MI) and orbital-selective Mott phase (OSMP), respectively.
The red circles and blue diamonds are corresponding phase boundaries. The black dashed line shows the
crossover in the metallic phase between the regimes with strong and weak orbital selectivity. The magenta
star shows the estimated values of J and U in KxFe2−ySe2 by fitting the theoretical results to ARPES ones.
Adapted from Ref. [28].

另外, 将相图与LaOFeAs模型的相图对比, 二
者定性上也相似, 如金属相都存在从弱轨道选择
到强轨道选择区的过渡 (U∗). 它们明显的不同在
于, 在KxFe2−ySe2相图中还存在一个新的轨道选
择莫特相 (OSMP). 由图 4所示, 在这相中, 铁的3d

xy轨道电子半满填充, 且Z = 0, 即已经被莫特局
域化; 但其他 3d电子轨道上电子仍然处于巡游状
态 (Z > 0). xy轨道被莫特局域化的原因是多方面
的 [28]: 一方面因为在无相互作用极限下, 投影到
xy轨道的带宽最窄; 又一方面因为晶体场劈裂使
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得xy轨道在位能最高, 最接近半满填充; 除此之外,
较强的洪德耦合减弱了轨道间的涨落, 这效应对非
简并的xy轨道更显著.

注意到这里的轨道选择莫特相是铁砷系统中

存在的强轨道选择金属态的极端情形, 即部分轨道
已完全被局域化. 值得注意的是, 虽然莫特绝缘相
只能存在于整数电子填充的系统, 轨道选择莫特
相却可以存在于非公度填充的掺杂系统中. 最近
的ARPES实验已经证实, 通过调节温度, 可以使
KxFe2−ySe2, FeSexTe1−x以及SrTiO3上FeSe单层
膜等多个铁硒系统从正常金属相过渡到轨道选择

莫特相 [19,20].

图 4 空位有序的K0.8Fe1.6Se2模型中准粒子谱权重因子Zα

与电子填充数密度 nα随U 的变化, 其中 J/U = 0.2 [28]

Fig. 4. The evolution of orbital resolved quasiparticle spec-
tral weights and average electron filling per Fe with U at
J/U = 0.2 in the 5-orbital model for the

√
5×

√
5 vacancy

ordered K0.8Fe1.6Se2. Adapted from Ref. [28].

5 讨 论

5.1 轨道选择性对超导的影响

以上各节的讨论都针对超导体及其母体化合

物的正常态中的电子关联性质. 一个自然的问题是
电子关联, 尤其是轨道选择的电子关联会对体系的
超导态性质产生什么影响.

我们通过强耦合方法研究了这一问题. 在强耦
合方法中, 电子超导配对序参量自然以各轨道为基
定义, 方便考察轨道选择效应. 具体来说, 考察一
个多轨道的 t-J1-J2模型 [31,32]. 当最近邻交换相互
作用J1占主导时,超导序参量具有d波B1g对称性;

当次近邻交换相互作用J2占主导时,超导序参量具
有 s波A1g对称性. 由铁砷超导体母体的磁性分析,
J2占主导, 即通常超导序参量具有 s波A1g对称性.
当这一序参量占主导时, 足够强的轨道选择性可以
导致电子型费米面处超导能隙的各向异性以及超

导态自旋共振峰的分裂 [33]. 这些效应已被ARPES
与非弹性中子散射实验证实 [34,35]. 当J1 ≈ J2时, s
波A1g 与d波B1g两个超导配对频道近似简并. 这
时足够强的轨道选择性可以使超导配对态同时具

有 s波与d波的部分性质: 配对态的对称性是B1g,
但形式因子 (即超导序参量在动量空间分布)具有
s波的形式, 即 cos kx cos ky [36]. 这一新颖的超导配
对模式可以解释KxFe2−ySe2体系中发现的费米面
处完全的超导能隙与在波失k = (π,π/2)处的自旋

共振峰 [37−41].

5.2 极端空穴掺杂的AFe2As2系统 (A =

K, Rb, Cs)中的电子关联

以KFe2As2为 代 表 的AFe2As2体 系 (A=K,
Rb, Cs)是另一类具有丰富物理的铁基超导体系.
这类体系中铁的价态为+2.5, 即每个铁离子上电子
填充数为 5.5.实验上发现KFe2As2体系只存在空
穴型费米面 [42]. 虽然超导转变温度Tc只有 3.5 K,
但有实验证据显示超导可能是非常规的 [43−46]. 其
超导正常态表现出较强的电子关联 [47−50]. 对这类
体系电子关联性质的研究可以帮助我们理解多轨

道体系在电子填充数N = 6与N = 5基态间的联

系, 例如轨道选择性如何从N = 6向N = 5的情形

演化.
最近对AFe2As2体系的研究显示某些轨道 (如

xy轨道等)可能临近莫特转变, 即体系可能临近轨
道选择的莫特相. 这些轨道中电子表现出强烈的
局域化趋势, 可以解释实验上观测到的增强的自旋
关联与异常增大的电子比热系数 [49,50]. 这些实验
结果 [49,50]还建议体系可能临近一反铁磁量子临界

点. 如何解释这一反铁磁量子临界点的起源, 它与
轨道选择以及体系超导之间有什么联系尚需理论

和实验上继续探索.

6 总结与展望

最近几年对铁基超导体的实验与理论研究使

得我们对铁基超导体的物理性质与其背后的微观
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机理有了深入的认识. 体系超导态与正常态之间有
紧密的联系, 认识铁基超导体正常态的电子关联性
质是理解体系非常规超导电性的重要一步. 铁基超
导体正常态表现出坏金属行为, 体现在室温下异常
大的直流电阻率、减弱的光电导Drude峰、ARPES
中增大的电子有效质量、中子散射中发现的局域磁

矩的证据等. 这些实验现象揭示了铁基 (包括铁砷
与铁硒类)超导体系具有较强的电子关联, 临近金
属 -莫特绝缘体相变. 理论上通过应用隶自旋方法
对铁基超导体多轨道哈伯德模型金属 -绝缘体相变
的研究, 得到了体系基于电子关联的基态相图, 印
证了从实验得到的推论. 分析理论相图帮助我们理
解电子关联的多轨道效应. 其中对铁基超导体系最
为重要的是轨道选择性, 即部分轨道 (在铁基超导
体系中通常是铁的 3d xy轨道)上电子处于莫特局
域化态, 其他轨道电子处于巡游态. 轨道选择性在
铁基超导相图中是普遍的, 它源自洪德耦合与体系
晶体场劈裂的共同作用. 它尤其重要地影响铁硒类
(如KxFe2−ySe2系统)超导体正常态的性质. 实验
与理论研究表明铁硒类超导体基态临近轨道选择

的莫特转变.
电子关联除影响铁基超导体正常态的性质外,

也对超导态的性质有重要影响. 根据体系中电子关
联的强弱可以判断某一理论适用于真实系统的程

度. 从铁基超导体临近莫特转变可以推断出磁性在
超导微观机理上扮演重要角色. 从大部分铁基超
导体超导配对对称性符合扩展的 s波 (即在电子型
与空穴型费米面处超导序参量改变符号)对称性来
看, 电子自旋次近邻交换作用J2起到了主导作用,
而电子费米面的几何拓扑性质的作用是次要的. 另
外, 电子关联的轨道选择效应也直接影响到体系超
导态的性质, 包括在 s波配对态引起电子费米面处
超导能隙的各向异性与使基态具有新的 s波B1g超

导配对对称性等方面.
目前对铁基超导体电子关联的理论研究大多

集中于正常态的四方顺磁相中. 这一方面是为了集
中研究电子关联的效应而作的简化, 另一方面也是
因为缺乏研究对称性破缺相内电子关联效应的理

论工具. 但是在铁基超导体系, 电子的反铁磁相与
顺磁向列相和电子关联效应之间的关系是一个重

要而尚未完全研究清楚的问题. 在未来的研究中,
将会发展现有的隶自旋技术等理论工具, 进一步探
索电子关联, 特别是轨道选择性与对称性破缺相之

间的关系.

感谢美国莱斯大学物理系斯其苗教授、洛斯阿拉莫斯
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Abstract
We review the recent theoretical progress of the multiorbital effects on the electron correlations in iron-based

superconductors. Studying the metal-to-insulator transitions of the multiorbital Hubbard models for parent compounds
of iron-based superconductors, a Mott transition is generally realized. The natures of both the Mott insulating and the
metallic phases are affected by the Hund’s rule coupling. In alkaline iron selenides, Hund’s rule coupling stabilizes
a novel orbital-selective Mott phase, in which the iron 3d xy orbital is Mott localized, while other 3d orbitals are still
itinerant. We discuss the effects of the orbital selectivity on normal state properties and the superconductivity of the
iron-based systems.
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