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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 

 立方磁気異方性は，身近な磁性を示す結晶（鉄

など）に結晶場の効果として現れるため，古くか

ら研究されている[1]．結晶場の効果としては，

他にも一軸異方性などが挙げられるが，立方対称

性のある結晶中では立方異方性が主要な役割を

果たす．単一イオン立方異方性のある量子ハイゼ

ンベルク模型はこれまで平均場理論を用いて調

べられてきた [2,3]．特に S=2の場合，立方異方

性が負（単純立方格子の結晶軸がスピンの容易軸

になっている場合）で十分強い領域では，強磁性

秩序が消滅し多極子秩序が現れると予想されて

いる．また強磁性相への相転移の次数も変化する

と予想されている． 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 本研究では最近申請者が開発した量子モンテ

カルロ(QMC)法の更新アルゴリズム，多不連続点

アルゴリズム(MDA)[1]を，単純立方格子上の単一

イオン立方異方性のある量子ハイゼンベルク模

型に適用した．そして平均場理論による予想を検

証するとともに，定量的に厳密な相図を得た．量

子モンテカルロ法を用いる事により，多体の相互

作用を正確に取込むことが可能であり，本模型の

ような多体問題の模型であっても，統計誤差の範

囲内で厳密な計算結果が得られる．ループアルゴ

リズム，ワームアルゴリズム，向き付きループア

ルゴリズム，Stochastic series expansion 等は，

効率の良い量子モンテカルロ法の大域的更新ア

ルゴリズムであり，信頼され広く適用されている．

（レビュー論文[5]を参照）しかしながら，これ

らの方法では単一イオンの立方異方性を取り扱

う事が原理的に困難である．そのため本研究で取

り扱う模型は大変基礎的な模型であるにもかか

わらず，これまで量子モンテカルロ法が適用され

てこなかった．多不連続点アルゴリズムを用い

る事により原理的には本模型を取り扱い可能に

なった． 

３． 結果 

 S=2 の場合の相図を得た．平均場理論が予想す

る通り異方性により強磁性相への転移温度が下

がる事が確認された．また異方性が正の場合には

強磁性相転移は連続転移であるのに対して，負の

場合は１次転移の存在が確認された．さらに異方

性が負で強い場合には強磁性相が不安定になる

事が確認された．ただし，異方性が負で強く，完

全に強磁性相が消失していると考えられる領域

では，シミュレーションの効率が著しく低下して

いることがわかり，多極子秩序の存在を確かめる

には至らなかった． 

４． まとめ 

 S=2の単純立方格子上の単一イオン立方異方性

のある強磁性量子ハイゼンベルク模型に MDA を

適用した．その結果，厳密な有限温度相図を得る

事に成功した． 

５． 今後の計画・展望 

 今後，一般の Sに対して基底状態相図（異方性

の強さ vs. 磁場）について系統的に調べる予定

である． 
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