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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 

 

 変分クラスター近似法は、Potthoff によって提案さ

れた自己エネルギー汎関数法に基づき、少数クラスタ

ーのグリーン関数から系の熱力学極限における物理量、

一粒子スペクトル関数等を計算する手法であり、近年、

高温超伝導の問題やスピン流体など、強相関電子系の

物性研究に幅広く応用されている。変分クラスター近

似は現在の所、少数クラスターを解く為に厳密対角化

法を用いているため、より大きなクラスター内部の自

由度を扱う計算、特に、多軌道模型の解析には不向き

である。そこで、本研究では、変分クラスター近似の

クラスターソルバーとして、動的密度行列繰り込み群

法を採用することで、クラスターの内部自由度を拡大

し、汎用性の広い強相関電子物性の数値計算手法の開

発を目指す。 

 密度行列繰り込み群法は、いわゆるハバード模型な

ど、量子多体問題について電子相関の効果を厳密に解

くために開発された計算手法である。動的密度行列繰

り込み群法とは、上記の計算で得られた基底状態に対

する一粒子スペクトル関数、電荷・スピン励起スペク

トル、光学伝導度等、様々な実験と密接に関係するス

ペクトル関数を精度良く求めるための計算手法である。  

動的密度行列繰り込み群法は、とりわけ１次元系電子

系では最も高精度の計算手法となっているが、２次元

電子系を解くのは困難である。 

 クラスターソルバとして、この他に有用な計算手法

として挙げられるのは、厳密対角化法と量子モンテカ

ルロ法である。厳密対角化法はヒルベルト空間の制約

が厳しく、大きなクラスターサイズを取り扱う事が、

原理的に不可能である。他方、電子系における量子モ

ンテカルロ法では、負符号問題に起因するハミルトニ

アンの制約や、スペクトル関数を直接求める事ができ

ないなどの問題点が挙げられる。密度行列繰り込み群

法は、これらの問題は特にない。ただし、次元による

制約が挙げられるが、これに関しても、精度の範囲で

コントロール可能である汎用性を持っている。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 変分クラスター近似では、クラスター内のグリーン

関数を厳密に解く必要がある。また、得られたグリー

ン関数を用いて熱力学ポテンシャルを計算し、それを

繰り返し行うことで、熱力学ポテンシャルに対する最

適化問題を解く必要がある。ここで計算すべきグリー

ン関数の要素の数は、クラスター内の(格子自由度)×

(軌道自由度)の２乗に比例する。各グリーン関数の要

素は独立に計算する必要があり、クラスターサイズの

増加に伴い多くの計算機リソースを必要とする為、

RICC を利用した。 

 現在までの計算手法の改良点を挙げると、（１）グ

リーン関数を求める際、振動数の虚軸方向の積分に置

き換える事で、動的密度行列繰り込み群法にかかる計

算コストを大幅に削減した。また（２）グリーン関数

の要素を求める部分と、自己エネルギー汎関数の数値

積分を取る部分について、MPI で並列化を実装した。 

 

３． 結果 

 

 昨年度の結果を踏まえ、変分クラスター法をさらに

発展させるために、本年度はクラスターソルバとなる

密度行列繰り込み群法の大幅な改良を行った。 

 変分クラスター近似では、相互作用のない熱浴サイ

トを追加し、そのパラメータを最適化する事ができる。

ここで、熱浴サイトを追加したクラスター模型は、不

純物アンダーソン模型と同等である。従って、軌道自

由度が関連してくる場合には、多軌道不純物アンダー

ソン模型を精度よく求める必要がある。そこで、本年

度は、密度行列繰り込み群法を用いて、多軌道アンダ

ーソン模型を一般的に解く計算手法を提案した。この
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方法では、ブロックランチョス法を用いて、多次元方

向に結合している多軌道模型不純物模型を、梯子格子

模型にマップする事で、１次元的な模型を構築する。

このマッピング操作により、不純物問題ならば、本来

密度行列繰り込み群法が不得意とする多次元模型の解

析が可能となった。 

 ただし、関連する軌道自由度が増えると、対応する

梯子の足の数も増えるので、計算が困難となる。そこ

で、本研究では、密度行列繰り込み群法のスレッド並

列化を行う事で、計算のさらなる高速化を行った。 

 クラスターソルバの性能評価と応用を兼ねて、この

計算手法を５d 遷移金属酸化物の問題に応用した[1-6]。

５d遷移金属酸化物では、新しい超伝導の可能性が指摘

されているが、これを計算で示した報告はまだされて

いない。そこで、本研究では、超伝導となるための必

要条件として、２粒子間に引力が働いているかどうか

を判断するバインディングエネルギーの計算を行った。

その結果、ホールドープと電子ドープでは、電子ドー

プの方がバインディングエネルギーが出やすい、すな

わち、超伝導になる可能性が高い事がわかった。また、

磁気的交換相互作用についても調べ、配位子場による

局所的波動関数の変化が、交換相互作用に異方性を与

えている事を示した。 

 

４． まとめ 

 

 本年度は、変分クラスター近似の近似手法改善のた

めに、クラスターソルバのさらなる発展を行った。特

に、（１）一般化された不純物模型の解法を提案し、

（２）コードのスレッド並列化を行う事で、計算のさ

らなる高速化をおこなった。また、実装したクラスタ

ーソルバは、（３）５d遷移金属の超伝導発現の有無に

関する研究に応用し、超伝導発現と、磁気的交換相互

作用に関する新たな知見を得た。 

 

５． 今後の計画・展望 

 

 開発したクラスターソルバは、不純物アンダーソン

模型のソルバとしても有用である。これに関連して、

ヘムタンパク質などの有効模型として、不純物アンダ

ーソン模型が提案されているが、今のところ、平均場

的な解法のみが使用されている[7]。電子相関を厳密に

取り扱うことのできる本研究の手法を用いれば、スペ

クトル関数などに見られる多重項の中間状態の詳細を

明らかにする事ができる。また、近年注目を集めてい

るトポロジカル絶縁体に関して、磁性不純物が与える

影響などを厳密に解く事もできる。 

 

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 

 

 本年度は、特にクラスターソルバである動的密度行

列繰り込み群法の高速化に取り組んだが、この計算手

法を、実際のソルバーとしてはまだ応用できていない。

とりわけ、本年度開発したソルバーを使う事で導入可

能となった熱浴サイトを追加した場合の計算について、

自動最適化の方法を開発する必要がある。また、これ

までに作成したコードは、磁性、常磁性金属などの計

算は行えるが、超伝導状態についての計算は実装して

いない。 

 

 

７． 一般利用で演算時間を使い切れなかった理由 

 

８． 利用研究成果が無かった場合の理由 
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