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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 

 近年、遷移金属酸化物において、軌道自由度が重要

な役割を果たす物質の研究がさかんに行われている。

これらの物質が示す興味深い現象を、単純な理論モデ

ルを構築し、解析することで明らかにするのが本研究

の目的である。具体的には、5d 系遷移金属酸化物に特

有な強いスピン軌道相互作用がもたらす、新たな金属

絶縁体転移と磁気秩序についての解析を行った。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 層状ペロブスカイト構造を有する遷移金属酸化物で

ある Sr2IrO4と Sr2RhO4を記述する 3 軌道ハバード模型

を構築し、変分モンテカルロ法を用いて基底状態の性

質を解析した。スピン軌道相互作用を含んだ一体部分

にグッツヴィラー因子と電荷に関するジャストロー因

子を作用させた試行波動関数を用い、変分パラメータ

を最適化することで基底状態の波動関数を決定した。

これには数十個のパラメータを同時に最適化する必要

が あ り 、 一 般 に は 困 難 で あ る が 、 stochastic 

reconfiguration という計算手法を用いてこれを可能

にした。 

 さらにこの波動関数を用いて軌道・スピン・電荷の

構造因子、自発磁化などを計算することで電子状態を

明らかにし、実験結果との比較を行いながら理論の妥

当性を検証した。 

 

３． 結果 

 電子間のクーロン相互作用とスピン軌道相互作用を

パラメータとした基底状態相図を得ることが出来た。

その結果、スピン軌道相互作用がクーロン相互作用と

協力的に働いて、新たなタイプのモット転移（金属－

絶縁体転移）を引き起こすことがわかった。これによ

り、スピン軌道相互作用が大きい状況では電子間のク

ーロン相互作用が小さくても絶縁体になり得ることを

示すことが出来た。これは Ir 系酸化物に対する実験結

果と一致している。 

 また、計算から得られた各種物理量は実験で観測さ

れた電子状態や磁気構造を定量的にもよく再現してお

り、計算の妥当性を支持している。 

 

４． まとめ 

 数値シミュレーションを用いて 3 軌道ハバード模型

を解析し、スピン軌道相互作用がもたらす新たなタイ

プの金属絶縁体転移の存在を示すことが出来た。これ

はスピン軌道相互作用が大きい Sr2IrO4が絶縁体、小さ

いSr2RhO4が金属であるという実験事実とよく一致して

いる。本研究結果は、強相関電子系における軌道自由

度の役割を明らかにし、さらなる進展に貢献すると期

待される。 

 

５． 今後の計画・展望 

 スピン軌道相互作用によって顕在化するようになっ

た軌道自由度を利用した、新たな超伝導状態を理論的

に探索し、実験グループへの新規物質創成を提案する。

また、同様に軌道自由度が重要とされている鉄系超伝

導体の発現機構を明らかにする。これらを通じて多軌

道系における超伝導機構の普遍的な理解を得ることを

目標とする。 

 

６． RICC の継続利用を希望の場合は、これまで利用

した状況（どの程度研究が進んだか、研究におい

てどこまで計算出来て、何が出来ていないか）や、

継続して利用する際に行う具体的な内容 

 

 多軌道系における金属－絶縁体に関しては、これま

でに一定の成果を上げることが出来た。ただし、超伝

導状態に関してはより詳細で大規模な計算が必要にな

ると考えられる。今後は並列化プログラミングを利用

することで計算時間を短縮し、それらを可能にする予

定である。 
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