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研究成果の概要（和文）：本研究では、磁性体に現れる奇妙な量子状態である量子スピン液体の性質を解明する
目的で、新しい数値計算手法の開発を行った。キタエフ模型と呼ばれる理論モデルの厳密解で用いられるマヨラ
ナフェルミオン描像に基づいて、新しい量子モンテカルロ法、動的平均場法、および連続時間量子モンテカルロ
法を開発した。それらを用いて、様々な物理量の温度依存性やエネルギー依存性を明らかにし、キタエフ模型に
対する候補物質における最新の実験結果との定量的な比較を行うことで、これらの物質において量子スピン液体
が発現している強い証拠を与えることに成功した。

研究成果の概要（英文）：In this project, we have developed new numerical methods for clarifying the 
nature of exotic quantum phases of magnets, quantum spin liquids. On the basis of the Majorana 
fermion picture used in the exact solution for the so-called Kitaev model, we developed a new 
quantum Monte Carlo method, dynamical mean-field approximation, and continuous-time quantum Monte 
Carlo method. By utilizing the new methods, we clarified the temperature and energy dependences of 
various physical quantities. From the comparison with the experimental data for candidate materials 
for the Kitaev model, we provided strong evidences for the realization of quantum spin liquids in 
these materials.
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１．研究開始当初の背景 
 
 固体中の電子がもつスピンの量子性は、新
奇な磁気秩序や磁気励起、特異な外場応答な
ど、種々の興味深い物性の起源として長年に
わたって精力的に研究が行われている。理論
的には、近年の計算機の急速な発達と数値計
算アルゴリズムの発展により、様々な手法を
用いた数値的な研究が世界中で盛んに行わ
れている。 
 とりわけ現実の磁性体を理解する上で重
要となる 2次元以上の量子スピン模型に対し
ては、これまで主に世界線法に基づいた量子
モンテカルロ法が広く用いられてきたが、負
符号問題による制約のため、例えばフラスト
レーションのある系は取り扱えないなど、適
用出来るモデルの範囲が限られている。この
状況を打開するために、１次元系で実績のあ
る密度行列繰り込み群法の高次元への拡張
や、テンソルネットワーク法といった新しい
手法の開発が精力的に行われているが、汎用
性の高い計算手法は確立されていなかった。 
 
 
２．研究の目的 
 
 本研究の目的は、2 次元以上の量子スピン
系に対して、従来法を超える高い汎用性をも
った新しい数値計算手法を開発し確立する
ことである。従来の研究では、主に世界線法
に基づいた量子モンテカルロ法が用いられ
てきたが、負符号問題による制約のため適用
範囲が限定されている。本研究では、キタエ
フ型の量子スピン模型に対して我々が見出
した、マヨラナフェルミオン描像に基づく新
しい量子モンテカルロ法を軸として、それを
発展させるとともに、動的平均場法をはじめ
とする他の計算手法への拡張を行うことで、
新しい数値計算の枠組みを創出する。これに
より、量子スピン液体といった従来取り扱い
が困難であった新奇な量子状態の定量的な
計算を初めて可能とし、量子磁性体研究に計
算手法開発の側面からブレークスルーをも
たらすことを目的とする。 
 
 
３．研究の方法 
 
 本研究では、適用出来るモデルの範囲に限
界がある従来の計算手法を超えた枠組みの
構築を目的として、マヨラナフェルミオン描
像に基づいた量子スピン系に対する新しい
数値計算スキームの開発を行う。具体的には、
まず、マヨラナフェルミオン描像に基づく量
子モンテカルロ法の拡張を行い、大規模計算
や動的性質の計算を可能とする。この手法を
キタエフ模型を中心とするスピン模型に適
用し、その適用可能性を検証するとともに、
新奇な量子状態の探索と解明を行う。さらに、
動的平均場法、および連続時間量子モンテカ

ルロ法の開発と適用を行い、基底状態、有限
温度、および動的性質といった包括的な計算
を行う。研究代表者と分担者各自がもつスキ
ルを最大限に活用して相補的な役割を担い、
これまでの共同研究を通じて培ってきた有
機的な連携をさらに発展させることで、強力
な研究チームを形成して研究遂行にあたる。 
 
 
４．研究成果 
 
 まず、本研究のコアとなる数値計算手法開
発の面での主な研究成果を以下に挙げる。 
 
(1) 計算プログラムの開発・整備・改良：キ
タエフ模型におけるスピンダイナミクスの
計算のために、マヨラナフェルミオン表示に
基づいた新しい動的平均場法と連続時間量
子モンテカルロ法を開発した。さらに、これ
らを改良し、プログラムの効率化・高速化と
計算精度の向上を行った。具体的には、連続
時間量子モンテカルロ法におけるアップデ
ートの効率化と、実振動数への解析接続に用
いている最大エントロピー法の実行方法の
見直しを行った。 
 
(2) 動的平均場法を超える新しい数値計算
手法の開発：当初は想定していなかった進展
として、連続時間量子モンテカルロ法と、マ
ヨラナフェルミオン表示を用いた実空間量
子モンテカルロ法を組み合わせることで、新
しいスピンダイナミクスの計算手法を開発
した。これにより、動的平均場法では計算で
きない極低温を含む非常に広い温度範囲で
ダイナミクスの計算が可能となった。 
 
(3) グリーン関数多項式展開法を用いた量
子モンテカルロ法の改良：マヨラナフェルミ
オン表示を用いた実量子モンテカルロ法に、
グリーン関数多項式展開法を用いたアルゴ
リズムを実装することで、計算速度の大幅な
向上を実現した。これにより、3 次元におけ
る拡張キタエフモデルの計算を系統的に行
えるようになった。 
 
(4) 磁場中のキタエフ模型に対する新しい
数値計算手法の開発:計画にはなかった進展
として、近年実験的に大きな注目を集めてい
る磁場効果を明らかにする目的で、磁場中の
キタエフ模型に適用可能な連続時間量子モ
ンテカルロ法の開発を行なった。具体的には、
マヨラナ表示によるアルゴリズムと、元のス
ピン表示によるアルゴリズムの両方を実装
し、それらの実効性を調べた。 
 
 次に、上記の新しい数値計算手法を用いる
ことで得られた主な研究成果を以下に挙げ
る。 
 
(5) 蜂の巣格子状のキタエフモデルにおけ



るスピンの分数化：申請者らが開発した量子
モンテカルロ法を用いて、比熱や同時刻スピ
ン相関などの熱力学的な物理量に、量子スピ
ン液体の特徴のひとつであるスピンの分数
化がどのように現れるかを明らかにした。 
 
(6) 磁気ラマン散乱の計算：マヨラナフェル
ミオンの特徴が直接現れる物理量として磁
気ラマン散乱に着目し、量子モンテカルロ法
を用いた有限温度の計算を行った。計算結果
と実験結果の温度依存性を定量的に比較す
ることで、現実の物質でマヨラナフェルミオ
ンが捉えられている可能性を論じた。ここで
は、当初より予定していた通り、国外の研究
協力者との国際共同研究を行なった。 
 
(7) 動的スピン構造因子の計算：(1),(2)で
開発した計算手法を用いて、中性子散乱実験
で得られる動的スピン構造因子の計算を行
った。その結果について、当初の計画を超え
て、韓国や米国などの実験グループとの国際
的な共同研究を行なった。 
 
(8) 3 次元キタエフ模型が示す気液相転
移:(3)で開発した新しい計算手法を用いて、
ハイパーオクタゴン格子と呼ばれる3次元格
子上のキタエフ模型が示す有限温度相転移
の様子を明らかにした。ここでは、当初の計
画を超えて、ドイツの理論グループとの共同
研究へと発展した。 
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