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研究成果の概要（和文）：変分モンテカルロ法を周期アンダーソン模型の強磁性状態、反強磁性状態に適用し
た。そして、どちらの磁性相内でもリフシッツ転移が起こるが、これはf電子の遍歴-局在転移として理解できる
ことが分かった。また、変分波動関数を改良し、これまで用いられてきたものよりエネルギーが大幅に改善され
ることを見出した。その結果、常磁性状態の領域が広がり、結果として常磁性領域内で有効質量が大きくなるこ
とが分かった。また、非クラマース二重項系の多極子相互作用を調べ、格子構造に大きく依存することがわかっ
た。非クラマース二重項については超伝導も調べ、軌道の異方性に起因したd波超伝導状態が実現することが分
かった。

研究成果の概要（英文）：We have applied a variational Monte Carlo method to the ferromagnetic and 
antiferromagnetic states of the periodic Anderson model. We have found that the Lifshitz 
transitions, which can occur in both magnetic phases, can be regarded as localized-itinerant 
transitions of f electrons. We have also revised the variational wavefunction and succeeded in 
lowering energy. Then, the region of the normal phase extends, and, as a result, the effective mass 
in the normal phase can become large. For the non-Kramers doublet systems, we investigated multipole
 interactions and found that these interactions depend strongly on the lattice structure. For the 
non-Kramers doublet systems, we have also studied the superconductivity, and found d-wave 
superconductivity originating from the orbital anisotropy.

研究分野： 物性理論

キーワード： 重い電子系　リフシッツ転移　変分モンテカルロ法　非クラマース二重項　超伝導　四極子秩序

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
重い電子系の典型的なモデルとして研究されてきた周期アンダーソンモデルは、常磁性状態を仮定すれば確かに
重い電子状態が得られるが、磁気秩序状態まで考慮すると有効質量が大きくなる前に磁気秩序を起こしてしま
い、重い電子状態が記述できないのではないかという懸念が持たれていた。しかし、本研究によって波動関数を
改良することによって、常磁性状態の安定性が増すことがわかり、周期アンダーソンモデルを重い電子系を記述
する模型として用いる正当性が示された。これは重い電子系の理論分野における学術的意義は大きい。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
重い電子系と呼ばれる f 電子系の物質群では、その特徴的なエネルギースケールが小さいため、
磁場や圧力などの外部からの摂動によって、基底状態を磁気秩序状態から無秩序状態に変える
ことが出来る場合がある。この相転移点は量子臨界点と呼ばれ、その近傍 (量子臨界領域) で
の揺らぎによって引き起こされる異方的超伝導や異常な物理量の振る舞いの解明は一つの大き
な研究分野になっている。その中でも物理量の温度依存性などは、現象論的には守谷らのスピ
ン揺らぎの理論などによって、おおむね説明することができている。 
一方、f 電子系の微視的な理論としては、周期的アンダーソンモデルやその有効モデルが調べ
られてきた。特に Rice-Ueda のグッツヴィラー近似法による研究や動的平均場近似による研
究などによって、周期的アンダーソンモデルは、重い電子状態を記述する典型的なモデルと考
えられている。 
しかし、これらの研究では常磁性状態を仮定して重い電子状態を得ており、磁気秩序まで考慮
した時に重い電子状態が実現するかどうかは自明ではない。Rice-Ueda も当初から指摘してい
たが、実際このモデルは磁気秩序を起こしやすく、重い電子状態を実現するために f 電子のエ
ネルギー準位を深くして行くと、重い電子状態になる前に磁気秩序を起こしてしまう。
Rice-Ueda は常磁性の重い電子状態を実現するためには、スピン自由度だけでなく f 電子の軌
道縮退を取り入れることが重要であると提案している。 
しかし、実際に重い電子状態になっている Ce や Yb の化合物では、通常結晶場基底状態はクラ
マース二重項になっており、結晶場分裂が非常に小さくない限り、f 電子のクラマース縮退を
記述する擬スピンの自由度のみから重い電子状態が実現していると考えるのが自然である。つ
まり、現実の物質での重い電子状態やその量子臨界領域での電子状態を理解するためには、ク
ラマース二重項だけから、安定な常磁性の重い電子状態を記述する微視的な理論を構築する必
要があった。 
 
２．研究の目的 
本研究ではクラマース二重項 (擬スピンで記述できるので、以下では単にスピンと呼ぶ)のみを
持つ周期的アンダーソンモデルで、常磁性の重い電子状態を記述できる理論を構築することを
目的とした。 
 
３．研究の方法 
本課題に対しては、変分理論を用いることが有効であると考えた。なぜなら、膨大な数値計算
を必要としない手法でありながら、相関効果を取り入れ (少なくとも磁気秩序を無視した場合
には) 重い電子状態を適切に記述できる有力な手法だからである。 
また、周期的アンダーソンモデルは f準位など複数のパラメーターを含むこと、更に、本研究
では磁気秩序状態についても調べるため、多くのパラメーターセットについて計算を行う必要
がある。そのためにも比較的計算コストの少ない変分的な計算手法は有効であると考えた。変
分モンテカルロ法などの変分理論によって、スピン自由度のみをもつ周期的アンダーソンモデ
ルで、常磁性の重い電子状態が安定に存在する条件を調べ、その電子状態を明らかにする。ま
た、変分理論としては、変分波動関数のどのような特徴が重い電子状態の実現に重要になって
いるかを明らかにする。 
 
４．研究成果 
(1) 磁性相でのリフシッツ転移 
変分モンテカルロ法のプログラムを強磁性状態、反強磁性状態も含めたグッツヴィラー波動関
数に対して開発した。そして、正方格子上のモデルについて、電子数や f電子の準位などを変
化させて、基底状態の変化を調べた。計算の結果、周期アンダーソンモデルのハーフフィルド 
(サイトあたりの電子数が 2) の近傍では反強磁性状態が、ハーフフィルドから離れると強磁性
状態が現れることがわかった。更にどちらの磁性相内でもフェルミ面の形状の変化するリフシ
ッツ転移が起こることが分かった。これらのリフシッツ転移は、これまでどちらかの磁性相を
仮定した理論研究は行われてきたが、本研究ではこれらを同一の枠組みで取り扱うことに成功
した。 
そして、相転移点でのフェルミ面の形状だけでなく、エネルギーの利得や有効質量の変化など
も詳細に調べた。例えば、運動量分布関数の値は f電子の寄与が、フェルミ波数で大きく変わ
る相とあまり変わらない相が実現していることを見出した。フェルミ波数で大きく変わるのは
フェルミ面にf電子が大きく寄与していることを示しており、f電子は遍歴的であるといえる。
反対にフェルミ波数であまり変わらない、つまり分布の運動量依存性が弱いということは実空
間でよく局在していることを示している。つまりこれらの相の間で f電子の遍歴性・局在性が
異なることが分かった。他の物理量の変化についても同様に f電子の遍歴性・局在性の変化と
して理解できることが分かった。このような f電子の遍歴性・局在性の変化は強磁性秩序状態・
反強磁性秩序状態のどちらでも起こり、磁性相内のリフシッツ転移はどちらの場合でも f電子
の遍歴-局在転移として理解できることが分かった。 
 
 



(2) 変分波動関数の改良 
重い電子系を記述する典型的な模型の一つである周期アンダーソンモデルに対して、変分波動
関数を改良し、これまで用いられてきたものよりエネルギーが大幅に改善されることを見出し
た。変分パラメーターとしては、f 電子のオンサイトでの二重占有の重みを調整するものだけ
でなく、伝導電子を含めたオンサイトの様々な配置に対する重みを調整する変分パラメーター
を導入した。改良された波動関数では揺らぎがより取り入れられるために、磁気秩序状態への
転移が抑制され常磁性状態の領域が広がり、結果として常磁性領域内で有効質量が大きくなる
ことが分かった。また、本研究で提案した波動関数は比較的簡単なものであるにもかかわらず、
エネルギーが大幅に改善されている。これは、周期アンダーソンモデルに対する変分波動関数
の改良について１つの指針を与えるものになると考えられる。 
 
(3) 非クラマース二重項系の多極子相互作用 
結晶場基底状態が非磁性の二重項（非クラマース二重項）になっている系の多極子相互作用を
調べた。多極子の物理については、高次の多極子を持つのに十分大きな自由度を持つ四重項が
主に調べられてきた。ただし、大きな自由度というものは高次の多極子を持つための十分条件
ではあるが必要条件ではない。もし、結晶場基底状態が一重項ではなく、かつ双極子モーメン
トを持たない場合には、必然的にその自由度は高次の多極子モーメントで記述される。実際、
非クラマース二重項は双極子モーメントを持たず、四極子と八極子の自由度を持つ。 
非クラマース二重項を記述する簡単な模型を提案し、摂動論を用いて多極子相互作用を導いた。
多極子モーメントは軌道の異方性に起因して本質的に異方的であり、その相互作用は格子構造
に大きく依存する。実際、導かれた多極子相互作用は、単純立方格子では四極子相互作用、体
心立方格子では八極子相互作用、面心立方格子では四極子と八極子の両方の相互作用であった。
また、この様な格子構造と多極子相互作用との対応は、四重項系の場合とも共通する点がある
ことも分かった。 
また、これらの研究を通して、非クラマース二重項系の多極子状態を記述するためには、2 軌
道模型では不十分で 3軌道以上の模型が必要であることが明らかになった。 
 
(4) 非クラマース二重項系の超伝導 
非クラマース二重項を記述する 3軌道模型の超伝導を調べた。手法としては乱雑位相近似を用
いた。その結果、軌道の異方性に起因した d波の異方的超伝導状態が実現することが分かった。
この超伝導状態では結晶の対称性が立方晶から低下して、四極子モーメントが誘起されると期
待される。結晶場基底状態が非クラマース二重項であるプラセオジム化合物 PrT2X20 (T = Ir, Rh, 
X = Zn; T = Ti, V, X = Al) では、超伝導は多くの場合、四極子秩序相内で実現しており、本
研究で得られた超伝導状態はそれらの実験結果と整合している。 
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