
平成 30 年度 利用報告書 

課題名（タイトル）：強相関電子系の軌道秩序相の電子状態計算手法の開発 

 

利用者氏名：○鈴木通人（１） 

理研における所属研究室名： 創発物性科学研究センター 計算物質科学研究チーム 

 

 

１． 本課題の研究の背景、目的、関係するプロジェクトと

の関係 

物質が示す多様な物性は、物質中の電子が本来持つ自

由度が、まわりの原子や電子との相互作用によって獲

得する自由度の多様性によるものであると言える。第

一原理計算は、近年の物質研究において欠かせない理

論ツールとなっている。強相関電子系と呼ばれる一部

の物質群に対しては電子状態の予測精度が著しく落ち

ることが知られていたが、近年、強相関電子系物質に

対する計算手法が大きな発展を遂げており、第一原理

計算による研究によって遷移金属や希土類化合物の電

子状態の理解も進んでいる。 

 一方、強相関電子系の特色として、大きな軌道自由

度を持つことが挙げられるが、これらを考慮した計算

手法は未だ発展途上にある。利用者は新学術研究領域

「J-Physics 多極子伝導系の物理」の班員として、複雑

な秩序形成を対象とした第一原理計算手法の開発、お

よび、基盤 B「重い電子系化合物に対する第一原理的理

論アプローチの開発」における重い電子系の第一原理

計算手法開発に携わっており、これら研究プロジェク

トにおける開発・計算プラットフォームとして本設備

を利用している。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 強相関電子系の計算には、強いクーロン相互作用を

考慮した基本近似を超えた計算手法を用いる必要があ

り、これらを大きな軌道自由度を考慮して実施するに

は、大規模な計算資源が必要になる。利用者は本設備

をこのような第一原理計算手法である LDA+DMFT法の開

発と、それに伴うテスト計算を実施するためのプラッ

トフォームとして利用している。さらに、プログラム

の完成後は、開発プログラムを適用して様々な強相関

電子系物質の電子状態計算を実施するためのプラット

フォームとして利用する予定である。 

 

３． 今後の計画・展望 

 これまでに LDA+DMFT法の並列計算プログラムの開発

を終え、計算機クラスター上でのテスト計算なども行

ってきている。今後、この並列化プログラムを理研の

スーパーコンピュータシステムに移行し、Ce系や Yb系

などの f 電子系化合物の系統的な電子状態研究に適用

していく予定である。 

 

４． 利用がなかった場合の理由 

平成３０年度は、LDA+DMFT 法の並列計算プログラムの

開発を終えているが、さらに、理論的な枠組みとプロ

グラムのインターフェースの整備に取り組んだため、

本設備における系統的な物質研究の実施には至らず、

利用がなかった。 

 


