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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 

固体材料において見られる磁性、超伝導、金属－絶

縁体転移といった興味深く有用な量子現象は、クーロ

ン斥力によって強く相互作用しながら運動する多数の

電子の振る舞いによって決定されると考えられている。

この状況をモデル化したのがハバード模型に代表され

る強相関格子模型であり、多くの現象を説明するのに

成功している。近年では電子が持つ電荷・スピン・軌

道といった自由度が複雑に絡み合った状況で起きる非

自明な現象が次々と発見されているが、これを理論的

に解明するには対応する複雑な強相関格子模型を扱う

必要があり、大規模数値シミュレーションはその有力

な手段の一つとして注目されている。そこで本研究で

は、RICC を活用した様々な数値シミュレーション技法

を開発・改良し、強相関格子系に関する種々の問題の

解明を目指す。  

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

■Time-evolving block decimation (TEBD) 法 

Time-evolving block decimation (TEBD) 法は一次

元量子格子系の基底状態と実時間ダイナミクスを厳密

に計算する手法である。本研究では二種類のボース粒

子が混合した系と調和振動子型トラップに閉じ込めら

れたボース気体の中央に暗ソリトン励起を用意した際

の量子ダイナミクスを調べるコードを開発して解析を

行った。特に後者に関しては、従来の説と異なり、調

和振動子型ポテンシャル中の暗ソリトンの振動周波数

は量子揺らぎの影響をほとんど受けないことを明らか

にした。 

 

■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、強相関電子系の基底状態の

詳細な解析に用いられる計算手法の一つである。この

手法は効率的な並列化が可能であるため、RICCを用い

て大規模な並列計算を行った。まずは昨年度に引き続

き、強いスピン軌道相互作用を持つ 5d 電子系遷移金属

酸化物Sr2IrO4をモデル化した3軌道ハバード模型に変

分モンテカルロ法を適用し、磁性・非磁性の両状態に

おける金属‐絶縁体転移を解析した。また、層状ダイ

カルコゲナイド物質 TaS2と TiSe2における金属‐絶縁

体転移と電荷密度波の起源を調べるため、TaS2に対し

ては電子構造を忠実に取り入れた 39バンドハバード模

型、TiSe2に対しては単純化した 2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を解析

した。 

■密度行列繰り込み群法の大規模並列化 

密度行列繰り込み群法は、研究の目的に対応したタ

ーゲット状態に焦点を絞ることで効率的な計算を実現

する計算手法である。本手法は一次元強相関電子系で

多くの研究成果を挙げてきたが、そのアルゴリズムの

単純な拡張で、二次元強相関電子系への応用も可能に

なる。しかしながら、この応用には非常に巨大な計算

コストが要求されることも事実である。そこで、本研

究では研究目的に対応したターゲット状態の収束を得

るために用いられる、有限系アルゴリズムと呼ばれる

手法の実空間並列化の導入と改良を行った。本アルゴ

リズムでは、完全な基底を持つサイトが系の中を動き

回ることで、ターゲット状態を最適に記述する基底を

導き出す。さらにこの完全な基底を持つサイトを複数

用意することで最適化を加速し、より効率的なアルゴ

リズムを開発することに成功した。具体的には 6×6サ

イトの二次元三角格子ハバード模型に対する密度行列

繰り込み群法の大規模並列アルゴリズムの開発を行い、

RICC を利用してその実証を行った。 

■密度汎関数理論に基づく第一原理電子状態シミュレ
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ーション 

密度汎関数理論に基づく第一原理電子状態シミュレ

ーションは、様々な物質の詳細な電子状態を解析する

のに有効な計算手法である。圧力や電場を印加したシ

ミュレーションも可能であり、未だ合成されていない

物質を理論的に提案する試みもさかんに行われている。

本研究では、（１）RICC と商用ソフトウェア DMol3

を用いて様々なナノ構造を持つ ZnO材料に電場を印加

した際の電子状態の変化を解析し、バンド幅の変化と

半導体‐金属転移を系統的に調べた。（２）RICCと商

用ソフトウェア VASPを用いて SnSeと SnSにおける

トポロジカル結晶絶縁体の可能性と、トポロジカル絶

縁体と従来型絶縁体から成る超格子・ヘテロ接合にお

けるディラックコーンの安定性について調べた。 

 

３． 結果 

■Time-evolving block decimation (TEBD) 法 

冷却気体系の実験では、二方向（例えば xy方向）か

ら強力な光格子を冷却気体に照射することで気体を非

常に細い形状に分断し、理想的な一次元量子多体系を

作ることができる。そのような系において数多くの実

験研究がなされている。本研究では、理論的に一次元

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）二成分ボース混合気体の超

流動・モット絶縁体転移」と「（２）調和振動子型ポ

テンシャル中の一次元ボース気体における暗ソリトン

の運動」を調べ、以下の結果を得た。 

（１）二成分ボース混合気体の超流動・モット絶縁体

転移に関しては、二次元以上の系において充填率が偶

数であるモット絶縁体への転移が一次転移（不連続転

移）になりうることが先行研究から知られていた。本

研究では、TEBD 法を二成分ボース・ハバード模型に

適用して、一次元系において一次転移が起こりうるか

どうか厳密数値計算によって検証した。結果として、

二次元以上の系とは対照的に、一次元系では一次転移

は現れず常に転移は Berezinskii-Kosterlitz-Thouless 

(BKT) 的であることを明らかにした。 

（２）ごく最近、量子揺らぎの非常に強い（粒子間相

互作用が強いため）とされるボース気体を調和振動子

型ポテンシャル中に閉じ込めて、そこに暗ソリトンを

生成してその振動ダイナミクスを観測するという実験

が行われた。驚くべきことに、そのソリトンの振動数

は通常の弱く相互作用するソリトンに期待されるもの

に比べて 10倍程度も小さくなるという結果が示された。

実験グループはこの結果をソリトンの質量が量子揺ら

ぎのために 100 倍程度も大きくなっているためだと解

釈した。本研究では、量子揺らぎのソリトン振動に対

する影響を調べるために、TEBD 法をボース・ハバー

ド模型に適用して一次元ボース気体中のソリトン振動

を厳密にシミュレーションした。それによって、ソリ

トンの振動数が量子揺らぎの強さにほとんど依存しな

いことを明らかにした。この計算結果は、量子揺らぎ

以外の要素（三次元性など）が振動数の増大により大

きく寄与していることを示唆する。 

■大規模並列化変分モンテカルロ法 

（１）Sr2IrO4に対しては、適切な Gutzwiller-Jastrow

因子を用いることで、非磁性のモット金属‐絶縁体転

移を正しく記述することが出来た。また、電子相関の

効果によって転移点の近傍で強く繰り込まれた金属状

態が現れることを明らかにした。これは大規模な並列

化によってフェルミ面の詳細な解析が可能になったこ

とによる成果である。さらに、反強磁性絶縁体の内部

でスレーター型絶縁体（弱相関）からモット・ハバー

ド型絶縁体（強相関）へのクロスオーバーが起こるこ

とを、エネルギー利得機構の変化から明らかにした。

これらの結果から、Sr2IrO4が両者の中間領域に位置す

る「中相関」電子系であることを提案した。 

（２）TaS2に対しては、まずはスピン軌道相互作用と

格子歪みの影響を系統的に調べ、これらが実験で見ら

れている“star-of-David”型電荷密度波を再現するのに

不可欠であることを確認した。また、電子相関の効果

を取り入れると電荷密度波が不安定化することを明ら

かにし、従来考えられていた二次元格子模型では不十

分であるという結論を得た。 

（３）TiSe2に対しては、低温でエキシトン凝縮と呼ば

れる特異な量子現象が起きていると提案されている。

ただし、エキシトン凝縮の発現機構に関しては不明な

点が多いため、まずは単純な二次元正方格子上の 2 軌

道ハバード模型を用いた解析を行った。計算の効率化

のため、エネルギーが低くほぼ完全に占有されている p

軌道に対して電子・ホール変換を行い、スレーター行

列式の次元を大幅に減少させることが出来た。その結

果、28×28サイトまでの計算が可能になり、計算のサ

イズ依存性を系統的に調べることが出来た。これによ
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り、軌道間相互作用によってエキシトニック絶縁体と

バンド絶縁体が誘起されることを示した。また、軌道

間相互作用の強弱によって引き起こされるエキシトン

ペアの BCS-BEC クロスオーバーも記述することが出

来た。 

■密度行列繰り込み群法の大規模並列化 

本研究で開発したアルゴリズムでは、利用するノー

ド数を最適化に用いる完全な基底を持つサイトの数に

対応させることで、ほぼ 100%の並列化効率を実現する

ことが出来た。したがって、本アルゴリズムを大規模

並列計算機で利用することで、これまで実現出来なか

った非常に高い精度の計算結果を得ることが可能にな

った。具体的には 6×6サイトの二次元三角格子ハバー

ド模型に対して本アルゴリズムを適用した結果、約

15,000 という非常に大きな状態数を取ることが可能に

なり、計算精度は 10-5t（電子のサイト間飛び移りエネ

ルギーの 10万分の 1の精度）まで向上した。これによ

り、三角格子の幾何学的フラストレーションに起因す

るスピン液体状態の存在を強く示唆する結果を得るこ

とが出来た。 

■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 

（１）近年の微細加工技術の発展により、様々な機能

性を持つナノ構造物質の合成が可能になってきた。さ

らにこれらの物質に電場を印加することで興味深い物

性が得られることも知られている。本研究では電場下

での ZnOナノワイヤーとナノチューブの電子状態を系

統的に調べた結果、電場の増大によって両者のバンド

ギャップがスムーズに減少することが分かった。また、

十分強い電場下で半導体－金属転移が起こることを見

出した。このような電場によるバンド幅制御は、ナノ

構造の直径や厚みを変化させるよりも効率が良く、実

用的な方法として今後の発展が期待出来ると考えられ

る。 

（２）近年注目を集めているトポロジカル絶縁体は、

内部ではギャップが開いた絶縁体が実現している一方、

表面ではディラックコーンと呼ばれるエネルギー分散

に基づく金属状態が実現している特異な物質であり、

基礎と応用の両面から興味が持たれている。ただしト

ポロジカル絶縁体は構造欠陥や不純物に対して脆弱な

ため、これらに対して安定な物質を得ることが重要な

課題となっている。それには新たなトポロジカル絶縁

体の探索や、従来のトポロジカル絶縁体を安定にする

何らかの手段が不可欠である。本研究では特にトポロ

ジカル結晶絶縁体と呼ばれる物質の探索と、トポロジ

カル絶縁体と従来型絶縁体から成る超格子・ヘテロ接

合におけるディラックコーンの安定性について調べた。

その結果、岩塩型構造を持つ SnSe と SnS がトポロジ

カル結晶絶縁体の候補であることを提案した。また、

ディラックコーンのエネルギーが従来型絶縁体のバン

ドギャップ内に位置する時にはトポロジカル絶縁体・

従来型絶縁体超格子においてディラックコーンが安定

化することを見出した。具体的には Bi2Se3・Bi2O3超格

子がこの状況に対応している。 

 

４． まとめ 

冷却原子気体系に対しては、一次元ボース・ハバー

ド模型に TEBD 法を適用することで、モット転移やソ

リトン振動を厳密に記述することが出来た。ソリトン

振動に関しては従来考えられていた描像とは全く異な

る結果が得られ、未解明の機構が存在することを提案

した。この系では理想的な一次元状態を実験的に作る

ことが出来るため、厳密な理論の有効性は非常に大き

く、今後の実験の発展に対しても重要な寄与を果たす

と期待される。 

電子系に対しては、大きく分けて 3 つの計算手法の

開発、応用を行った。（１）変分モンテカルロ法では、

スピン・電荷・軌道の自由度を適切に取り扱うことで、

電子相関に加えてスピン軌道相互作用が重要となる

Sr2IrO4と TaS2の詳細な電子状態の解析に成功した。

また、アルゴリズムの改良によって大きなサイズでの

計算を可能にし、TiSe2で期待されるエキシトン凝縮を

正しく記述することが出来た。（２）密度行列繰り込

み群法では、アルゴリズムの改良によって二次元三角

格子ハバード模型に対して非常に精度の高い計算を行

い、長年の問題であるスピン液体状態の存在を強く示

唆する結果を得ることが出来た。（３）第一原理電子

状態シミュレーションでは、個々の物質の詳細な電子

状態を網羅的に調べ、ZnO ナノ構造物質における電場

によるバンド幅制御、SnSe と SnS に対するトポロジ

カル結晶絶縁体の可能性、トポロジカル絶縁体・従来

型絶縁体超格子におけるディラックコーンの安定性の

条件を明らかにした。 

 以上のように、本研究では強相関格子系の種々の問
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題に対して適切な計算手法を用いて広範かつ大規模な

シミュレーションを行い、多くの事象を明らかにする

ことが出来た。 

 

５． 今後の計画・展望 

これまで用いてきた TEBD 法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。今後の研究では、高次元を取り

扱える Gutzwiller 近似や 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。

特に Truncated Wigner 近似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。 

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

索に有効な手法である。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の問題に取り組

み、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。 

密度行列繰り込み群法は、元々は一次元系に対する

厳密解を求める計算手法であったが、近年の目覚しい

進展によってより多くの対象を扱えるようになってき

た。来年度以降は二次元系での動的性質と有限温度で

の物理量の解析を目標に計算手法の開発・改良を行っ

ていきたいと考えている。これには必然的に大きな計

算コストがかかるため、RICCの特徴を活かした大規模

な並列化計算を行う必要があると考えられる。 

 第一原理電子状態シミュレーションは、一体近似の

範囲であらゆる物質の電子状態を取り扱える強力な計

算手法である。今後もこの特性を活かし、有用な固体

材料の詳細な電子状態や輸送特性の解析をはじめ、理

論の側から新物質の設計を行っていきたいと考えてい

る。また、一体近似を超える解析を行う際に用いられ

る tight-binding模型の構築にも第一原理計算は欠かせ

ないため、上述した変分モンテカルロ法や密度行列繰

り込み群法と組み合わせることでより多くの量子現象

の解明に役立てていきたいと考えている。 
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平成 25 年度 RICC利用研究成果リスト 
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