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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、遷移金属酸化物や重い電子系物質において、

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 

①f 電子系における希薄近藤系から重い電子系へのク

ロスオーバー 

②遷移金属酸化物における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 

①f 電子系を記述する最も単純なモデルである近藤

格子模型に対し、変分モンテカルロ法を用いて基底状

態の性質を解析する。相互作用の無いアンダーソン模

型を対角化した一体部分にグッツヴィラー因子を作用

させた試行波動関数を用い、最低エネルギーを与える

ように変分パラメータを最適化することで基底状態を

探索する。この計算過程を f 電子をランダムに配置し

た数十パターンのサンプルに対して行い、最後に平均

を取ることで物理量を計算する。 

②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

性質を解析する。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スピン・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、最低

エネルギーを与えるように変分パラメータを最適化す

ることで基底状態を探索する。これには 3～40 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ている。 

 

３． 結果 

①f 電子の密度が伝導電子の密度と同程度になった

ところで希薄近藤系から重い電子系へのクロスオーバ

ーが起こることを示すことが出来た。この際、f電子の

スクリーニングが伝導電子による個別的なものから f

電子同士による集団的なものに移行していくことがわ

かり、これが重い電子系における大きな有効相互作用

の起源であると考えられる。 

②スピン軌道相互作用が、電子間のクーロン斥力と

協力的に働いて新たなタイプのモット（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斥

力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。 

 

４． まとめ 

 ①f 電子系を記述する最も単純なモデルである近藤

格子模型を用いて、希薄近藤系から重い電子系へのク

ロスオーバーを記述することが出来た。また、通常用

いられる動的平均場近似では計算が困難な f 電子のス

クリーニングに関する計算が可能になり、結果を裏づ

けすることが出来た。さらにこの f 電子の集団的なス

クリーニングの性質が、重い電子系を特徴付ける重要

な要素であることを提案した。 

 ②３軌道ハバード模型を用いて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可能性を

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。 

 

５． 今後の計画・展望 

 ①に関しては論文を投稿し、現在査読中である。こ

れまでは２次元正方格子に関する解析を行ったが、今

後は２次元三角格子など、幾何学的フラストレーショ

ンのある系への適用を考えている。これによって多軌



道系におけるスピン液体状態などの興味深い現象を記

述出来ると期待している。②に関しては磁気秩序に関

する解析をさらに進めてから論文にする予定である。 

 

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 

 ①に関しては幾何学的フラストレーションを適切に

取り入れられる試行波動関数の構築を目指す。これに

はより多くの変分パラメータを要し、計算機の効率的

な並列化も必要になると考えられる。②に関しては金

属絶縁体転移の記述にはほぼ成功したと思われるが、

絶縁体内での磁気秩序に関してはまだ不十分な点があ

ると考えられる。これには、試行波動関数を改善し、

計算のサイズを大きくすることでより発展した結果が

得られると考えられる。 
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