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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 

 磁性や超伝導などの奇妙かつ有用な性質を示す固体

材料や一部の生体関連物質は、結晶格子を組む原子の

間を強く相互作用しながら電子が飛び移るという強相

関格子模型によって説明されると考えられている。ま

た、強相関格子模型は、光学格子中の冷却原子の量子

状態を記述する模型としても知られている。したがっ

て、各電子間（冷却原子系の場合は、フェルミオン、

ボソン間）の相互作用を正しく取り扱うためには、す

べての電子（あるいはフェルミオン、ボソン）を考慮

した量子多体問題を解く必要がある。しかしながら、

このとき扱うべきヒルベルト空間の大きさは、格子数

に対して指数関数的に増大するため、単純な行列の対

角化を用いるだけではせいぜい数 10サイト程度の格子

模型しか扱う事が出来ない。このサイズでは適切な結

果を得るには不十分であることが多い。 

  そこで、本研究では、これを解決する為の方法とし

て密度行列繰り込み群法・厳密対角化法・変分モンテ

カルロ法といった計算手法を駆使し、様々な強相関量

子系の問題に適用した。その中でも、スピン軌道相互

作用が重要な 5d 遷移金属酸化物のモット絶縁体状態

と超伝導の可能性、幾何学的フラストレーションの強

い系におけるスピン液体状態、デバイスへの応用が期

待されるナノ構造を持つ物質、ボース粒子とフェルミ

粒子が混在する系の実時間ダイナミックス等を中心的

に調べた。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

■Time-evolving block decimation (TEBD)法 

 Time-evolving block decimation (TEBD)法を用いて

強相関格子模型の基底状態と実時間量子ダイナミクス

を計算した。昨年度に準備した不純物が存在する系と

ボース粒子とフェルミ粒子が混合した系を取り扱うた

めの計算コードを用いて解析を行った。特に後者に関

しては、この系で現れると期待した 4 つの複合粒子か

らなる対向流超流動相という新奇な状態を特定するた

めに、多点の相関関数の計算ルーチンを開発した。 

■分散メモリ並列化厳密対角化法 

 厳密対角化法では、ハミルトニアンは疎行列として

表現され、その最低固有値を与える固有ベクトルが、

物質の性質を特徴付ける基底状態となる。量子多体問

題の場合、ハミルトニアン行列のサイズは、電子・格

子の数に対して指数関数的に増大するため、大きな系

を扱う為には、より膨大なメモリを必要とする。そこ

で、本研究ではハミルトニアン行列を各計算ノードの

メモリに分散して格納し、その疎行列×ベクトル演算の

並列化を実装し、これの動的物理量計算への応用を試

みた。 

■大規模並列化変分モンテカルロ法 

 変分モンテカルロ法は強相関電子系の解析に対して

有効な計算手法の一つである。本研究では近年注目を

集めている 5d電子系遷移金属酸化物 Sr2IrO4を 3軌道

ハバード模型を用いてモデル化し、その基底状態の解

析に変分モンテカルロ法を適用した。具体的にはスピ

ン軌道相互作用を含む一体部分に Gutzwiller 因子と

Jastrow因子を作用させた試行波動関数を構成し、最大

80 個程度の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。多数の変分パラメータと大

きな格子サイズの取り扱いを可能にするため、MPI 並

列を用いたコードを開発・改良し、大規模な計算を実

行した。また、幾何学的フラストレーションの強い二

次元三角格子ハイゼンベルク模型におけるスピン液体

相を記述するため、ボソン RVB状態に基づく試行波動

関数を導入し、基底状態における安定性を調べた。こ

の試行導関数は、従来のフェルミオン RVB状態に比べ

て多くの計算コストを必要とするため、MPI 並列を用

いたコードを開発し、計算を実行した。 
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■密度汎関数理論をもとにした第一原理電子状態シミ

ュレーション 

 近年の微細加工技術の発展によって、ナノリボンや

ナノワイヤーといったナノ構造を持つ物質が数多く合

成されるようになった。さらにこれらに電場を印加す

ることで、様々な興味深い現象が誘起されることが分

かっている。本研究では密度汎関数理論をもとにした

第一原理電子状態シミュレーションを用いて、ZnO ナ

ノチューブに電場を印加した時の影響について調べた。

計算には DMol3パッケージを用いた。 

 

３． 結果 

■Time-evolving block decimation (TEBD)法 

 近年、冷却原子（分子）気体系では、低次元気体の

量子相及び非平衡量子ダイナミクスを調べる実験にお

いて高次元系では見られない特異な振る舞いが実験で

観測され注目を集めている。そのような実験を背景に、

本研究では理論的に強相関ボース気体の量子相転移及

び非平衡量子ダイナミクスを調べた。特に、「(1) 光格

子中の一次元超流動体における量子位相スリップ」、

「(2) ボース・フェルミ混合気体の対向流超流動相」に

注目し、以下の結果を得た。 

(1) 光格子中の一次元ボース気体における興味深い問

題の一つとしてその輸送特性が挙げられる。実験では、

超流動相においてさえもトランスポートが顕著に抑制

されるといった特異な輸送特性が見いだされている。

このトランスポートの抑制の原因として、量子位相ス

リップという一次元超流動体に特有の量子揺らぎによ

る散逸機構が先行研究によって提案されていたが、こ

の提案はこれまでのところ確証されていなかった。本

研究では、厳密な TEBD法のシミュレーションによっ

て量子位相スリップの生成率と実験での観測量である

二重極振動の減衰率を関係づけることに成功した。こ

の関係式を用いて、実験で観測されたトランスポート

の抑制が実際に量子位相スリップによることを示した。 

(2) 2011 年に京都大学のグループがイッテルビウム原

子を用いた光格子中のボース・フェルミ混合気体のモ

ット絶縁体という新しい状態を実現した。この実験を

念頭に、本研究では、このような混合モット絶縁体の

量子相を調べるために、TEBD 法を用いて一次元系を

解析し、絶対零度の相図を描いた。その結果から、先

行研究の数値計算結果とは対照的に、二つのフェルミ

オンと二つのボソンの正孔が複合粒子を組んだ対向流

超流動相が非常に幅広いパラメータ領域にわたって存

在することを明らかにした。さらに、174Yb-173Yb 混合

気体の混合モット絶縁体では PP-CFSF 相が低温で実

現されると予言した。 

■分散メモリ並列化厳密対角化法 

 行列の格納形式については、ハミルトニアン行列生

成時の並列化との相性から Compressed sparce 

column (CSC)を採用した。また、行列×ベクトル演算

については OpenMP および MPI を用いたハイブリッ

ド並列化を採用した。開発したコードは、5d 遷移金属

酸化物における磁気励起スペクトル計算に応用した。

この系では、5d遷移金属 Irのスピン軌道相互作用と配

位子場の影響を考えると、有効角運動量 Jeff=|S-L|が

比較的良い量子数になると考えられる。ここで、Sはス

ピン、Lは軌道角運動量を表す。磁気励起スペクトルは

これを反映し、Jeff=1/2内で起こる励起と Jeff=3/2粒子

を生成する励起がエネルギー的に分離している事が、

我々の計算から明らかとなった。これは、近年測定さ

れた共鳴非弾性散乱実験の結果と一致する。 

■大規模並列化変分モンテカルロ法 

 Sr2IrO4に関しては、スピン軌道相互作用とクーロン

相互作用が協力的に働いて Jeff=1/2 という特異な電子

状態が支配的になっていることが分かった。これによ

りスピンと軌道が結び付いた「擬スピン」が秩序化し

た絶縁体が実現していることを示し、実験結果とも整

合する結論を得た。また、この物質に電子・ホールを

ドープした際の基底状態相図を明らかにし、未だ実現

していない「d波擬スピン一重項超伝導」の実現可能性

について議論した。また、MPI 並列を用いた計算コー

ドの改良により、20×20サイト正方格子という大きな

サイズでの計算を可能にした。これにより、超伝導の

計算に対する信頼性が大きく向上した。 

 幾何学的フラストレーションのある二次元ハイゼン

ベルク模型に関しては、ボソン RVB状態を用いること

で従来のフェルミオン RVB 状態より厳密計算に近い、

適切な波動関数を得ることが出来た。これにより、二

つの磁気秩序相の中間に現れると期待されるスピン液

体相に対する理解が進んだ。 

■密度汎関数理論をもとにした第一原理電子状態シミ

ュレーション 

 Dmol3パッケージを用いたシミュレーションの結果、
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電場を印加した ZnOナノチューブは Znと Oの電気陰

性度の違いにより電場方向に引き伸ばされた構造を取

ることが分かった。これに伴って絶縁体のバンドギャ

ップが電場の増加に伴って一様に増大することが分か

った。さらに半径やカイラリティーを変えた様々な構

造のナノチューブに対して同様の計算を行い、この傾

向が構造に依らないユニバーサルなものであることを

示した。これにより、ZnO ナノチューブがバンドギャ

ップ制御可能なデバイスとして応用可能であることを

提案した。 

 

４． まとめ 

 冷却原子（分子）気体系においては、TEBD 法をハ

バード型の格子模型に適用して、量子位相スリップや

対向流超流動という興味深い現象を厳密に記述した。

ハバード型の模型は実験状況から微視的に導出される

ので、本研究の結果は実験に対する第一原理的な解析

になっており、その意味で今後のこの系の実験に重要

な示唆を与えたといえる。 

 電子系においては、多軌道ハバード模型に対する並

列化厳密対角化法・変分モンテカルロ法のコードを作

成した。開発したコードは、5d 遷移金属酸化物におけ

る基底状態の記述・磁気励起スペクトル計算・新奇超

伝導物質の提案に応用され、その特異な物性を総合的

に明らかにすることに成功した。スピン液体相に関し

ては、従来の枠組みを超えたボソン RVB状態を用いる

ことで一定の理解を得ることが出来た。 

 以上のように、本研究課題によって強相関格子系の

広範かつ大規模なシミュレーションを行い、多くのこ

とを明らかにすることが出来た。 

 

５． 今後の計画・展望 

 これまでの解析では、主として TEBD法を用いてき

たが、この数値計算手法には二次元以上の系や高エネ

ルギー状態の長時間のダイナミクスを解析できないと

いう難点がある。近年、粒子間相互作用などのパラメ

ータや系の次元を急峻に変化させることで高エネルギ

ーの非平衡状態を用意し、その長時間のダイナミクス

を観測するという実験が盛んになされている。今後の

研究では、このような領域にアクセスするための手法

として、Truncated Wigner近似を採用し、コード開発

と物理問題への応用を計画している。 この手法では、

超流動秩序変数を記述する時間発展方程式を解く際に、

Wigner 分布関数に従う揺らぎを初期状態に持たせて

独立に多数回計算し、その統計平均から物理量を計算

する。このように、独立かつ多数回の計算を持つアル

ゴリズムは並列化に適しており、RICCを用いれば数十

万個の粒子からなる実験を非常に精密に記述できると

考えられる。 

 厳密対角化法は、限られたサイズのクラスターしか

取り扱えないものの、幅広い汎用性と数値的厳密解を

与える点で、依然として有用な計算手法の一つである。

特に、フラストレーションの大きい２次元強相関系へ

の応用が期待される。計算に用いられる非常に大きな

次数の行列の扱いについてはまだ改善の余地があり、

より大規模で有用な計算が可能であると考えられる。 

 変分モンテカルロ法は、厳密性では他の手法に劣る

ものの、自由度の高さ・汎用性の広さは大きなアドバ

ンテージであり、強相関電子系における新奇な状態の

探索にはまさに打ってつけの手法である。今後もこの

点を活かして、他の手法では計算が難しい多軌道電子

系、フラストレーション系、モット絶縁体などに対し

て幅広く適用していく予定である。既存の物質の理論

的裏付けや発現機構の解明に止まらず、未だ実現され

ていない新物質創製の提案も積極的に行っていきたい

と考えている。また、MPI 並列と非常に相性の良い計

算手法であるため、多数のコアを有する RICC の利点

を最大限に活かせると期待される。 
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