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研究成果の概要： 
本研究では、有機導体および遷移金属酸化物で発見された新規な相転移現象に対する理論

的解明を行った。これらの物質系の性質を決定つけるのは、従来より認識されていた価電

子帯の電子の間の強いクーロン力と、本研究で明らかにした原子核の自由度との結合―電

子格子相互作用―との絡み合いであり、本研究によって電子の持つ電荷やスピンの自由度

とともに格子自由度が秩序化する現象のメカニズムを明らかにした。 
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１．研究開始当初の背景 

有機導体や遷移金属酸化物などの強相関電

子系と呼ばれる物質系では、電子の運動エネ

ルギーに比較して強い電子間のクーロン相

互作用、すなわち電子相関の効果が本質的に

重要である。その結果多様な電荷秩序やスピ

ン秩序など興味ある電子相関由来の相転移

現象が実験的に発見され、その理解は多くの

理論研究の貢献により進んできていた。しか

し現実の物質系における相転移を理解する

上で、強い電子相関に加え電子格子相互作用

が絡み合った現象が数多く発見されつつあ

り、その理論的研究はほとんどなかった。 

このような研究は、様々な境界領域への基
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礎付けとしての意義も高い。例えば応用の観

点から、相転移自身が様々な様相を持つこれ

らの物質は外場によって巨大応答を生み出

すため将来のデバイス応用が期待されてい

る。実際様々な有機導体においてレーザー光

照射によって絶縁体から金属へと高速に変

化する光誘起相転移現象（光スイッチング）

が見付かっており、そこではやはり上記の電

子相関と電子格子相互作用の重要性が実験

的に示されている。このような巨大応答の理

論的研究は黎明期にあり、今後本研究が重要

な足がかりとなろう。また有機導体に対する

研究は分子が集合体を作るときにどのよう

な物性を示すかを明らかにするという観点

から、将来生体物質の電子状態研究へとつな

がっている。 

 
２．研究の目的 

低次元有機導体における電子相関に加えて

電子格子相互作用が絡み合った現象の理論

的解明を目指す。また、そこでの概念をさら

に遷移金属酸化物に適用する。上記の強相関

電子系の理論的研究は従来「周期的に並んだ

原子および分子は動かずにポテンシャルを

形成する」という近似が取られ、そのポテン

シャル下での電子の振舞いを議論されてき

た。しかし現実の物質では場合によってその

近似は破綻し、興味ある電子相関由来の相転

移現象が定量的のみならず定性的にも変更

を受け、それに起因する新現象も多々実験的

に観測されている。そこで重要な次のステッ

プとして、電子間相互作用に加え、格子構造

の変化と電子状態との結合すなわち電子格

子相互作用を「まじめに」結晶構造を加味し

取り込む問題設定及び理論研究が必須であ

る。 

有機導体と遷移金属酸化物における相転

移現象の理論的解明を目指す本研究は、異な

る物質群を横断的に研究するという著しい

特色を持ち、それぞれの分野の発展のために

重要かつ稀有な研究であると言える。本研究

課題が掲げる電子相関と電子格子相互作用

の絡んだ問題は理論的扱いが難しいため断

片的な研究しかなされてこなかったが、本研

究のように「まじめに」両者を扱うという新

しい視点・手法を適用した研究は理論的に新

しいパラダイムを開くばかりでなく、実際の

物質との比較そして物性の予測まで行える

段階へと近づくので実験研究にも非常に大

きなインパクトが予想される。 

 
３．研究の方法 

擬 1次元有機導体に対しては平均場近似計算、

厳密対角化法、転送行列法、量子モンテカル

ロ法などの数値的なシミュレーションと、ボ

ゾン化法、繰り込み群法など場の理論を用い

た解析的な手法を組み合わせて統一的理解

を目指した。遷移金属酸化物においては第一

原理計算による電子バンド構造に対して数

値フィッテイングによる有効モデルを構築

した上で、平均場近似や厳密対角化法による

数値計算を行った。 

これらの研究は実験に直接に関わってい

るので、古希う内外の多くの実験研究者と密

接に連携していった。また同様の興味を持つ

他の理論研究者、その中でも主に若手研究者

との協力を通じて成果を広く、効果的に上げ

ていった。実際、数値的アプローチに関して

は求幸年氏(東大工)、加藤岳生氏(東大物性

研)、また解析的アプローチに関しては吉岡

英生氏(奈良女大理)、土射津昌久氏(名大理)、

というそれぞれトップレベルの若手理論研

究者との交流を行い、共同研究によって成果

を出した。 

 

４．研究成果 



 

 

(1) 擬 1次元分子性導体の有限温度物性と相

図の数値的研究を行った。その結果、TMTTF2X

や DCNQI2X などの擬 1 次元系における電子相

関および電子格子相互作用が絡んだ相転移

現象を、有限温度における数値計算によって

再現することにより重要なパラメータを同

定し、臨界温度領域での熱力学的物理量の振

舞を計算することによって相転移の性質を

明らかにした。また、低温領域で有効となる

数値的手法であるモンテカルロシミュレー

ションを用いた計算も行うことにより、実際

の物質での観測される物理量の温度依存性

や実験相図との 1対 1の対応が付けられる段

階まで到達した。また、これらの数値的手法

と相補的に用いている、ボゾン化法および繰

り込み郡の手法による解析的アプローチに

よって電荷秩序転移やダイマーモット絶縁

体の有限温度物性の物理的解釈を与えるこ

とに成功した。このように強相関効果が重要

な有限温度の物性を実験系と直接比較でき

る理論的研究は、これらの物質系では初めて

の例となり、分野の発展に大きくインパクト

を与えた。 

 

(2) 擬 1 次元的電子状態を持つ遷移金属酸

化物β-A1/3V2O5 に対して、第一原理計算を元

に有効モデルを構築しその解析を行った。そ

の結果この系が結合ラダー系であるという

以前の他グループの提案を支持する結果を

得た。またさらに、このモデルに対して電子

相関効果を平均場近似で取り入れた結果、特

異な電荷・スピン秩序状態が安定化すること

がわかり、A=Na の系の実験結果を説明した。

これらの系の理論的研究はこれまでほとん

なく、このように定量的に信頼できるレベル

の研究は実験研究者に大いに役立ったのみ

ならず、今後の理論研究の指針ともなるであ

ろう。 

 

(3) 単 一 成 分 分 子 性 金 属  M(tmdt)2 

(M=Ni,Au)の電子状態を理解するため、第一

原理計算および分子軌道計算を元に、有効モ

デルを構築しその解析を行った。このモデル

は分子内の“仮想”分子軌道、すなわち両 tmdt

配位子中の TTF 骨格上の軌道と、金属原子お

よび周りの S原子の反結合軌道、を基底とし

た 3 バンドハバードモデルである。これら 2

種の軌道は、Ni 系では金属化自体に、Au 系

では磁性発現において、重要な寄与を果たす

ことがわかり、この新物質系が「多バンドπ-d

系」であることを示した。本研究成果は、平

成 20 年度より始った科研費新学術領域研究

「分子自由度が拓く新物質科学」の一つのテ

ーマとなって今後の分野の発展の方向性を

提唱する結果となった。 
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