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研究成果の概要（和文）：量子多体系のシミュレーションに現れる難問である負符号問題を解消する試みとし
て，経路積分におけるレフシッツシンブル法が素粒子物理学の分野で発展している．これを物性物理学の中心的
話題の一つである量子スピン液体の問題に適用し，負符号問題の軽減の実際を明らかにした．さらに，種々の磁
性体の理論模型に対しても，量子モンテカルロ法，厳密対角化法，平均場理論，鞍点法などから最適な方法を選
定し，可能な限り近似を排した数値計算を実装した．そして，カイラルスピン液体，マグノンのエフィモフ効
果，分数磁化，磁気ヘッジホッグ格子，カイラル反強磁性体の電気磁気効果といった諸問題に対する新たな知見
を得ることに成功した．

研究成果の概要（英文）：We applied the Lefschetz thimble method recently developed in the field of 
particle physics for the negative-sign free quantum Monte Carlo simulation to the Kitaev model 
hosting a quantum spin liquid, which is one of the central topics of condensed matter physics. As a 
result, we successfully clarified the practical mitigation of the negative sign problem. 
Furthermore, for theoretical models of various magnetic materials, we chose an appropriate method 
from the quantum Monte Carlo method, the exact diagonalization, the mean field theory, the saddle 
point method, etc., and implemented numerical calculations. These calculations provided new insights
 into various focused topics such as chiral spin liquid, magnon Efimov effect, fractional corner 
magnetization, magnetic hedgehog lattice, and magnetoelectric effect of chiral antiferromagnets.

研究分野： 物性II
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究課題の成果は量子多体問題に対する基礎的な知見を与えるものであり，磁性体を中心に非自明な物性を予
測説明するものである．特に手法開発に主眼をおいており，長年の物理学の未解決問題である量子多体系のシミ
ュレーションの負符号問題を軽減する新手法として素粒子物理学の分野で精力的に研究が進められているレフシ
ッツシンブル法を，近年の物性物理学の中心的関心事の一つであるキタエフスピン液体の問題に適用する方法を
示し実装した．

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
 
 量子力学的な粒子が，強く相互作用する量子多体系は興味深い物理現象の宝庫である．そうし
た量子多体系の問題に対して解析解を得ることは一般に難しく，数値シミュレーションによる
アプローチが重要な役割を果たしている．しかし興味ある問題に対する数値シミュレーション
による求解は，しばしば負符号問題と呼ばれる問題に阻まれる．この問題は，物性物理学だけで
なく物理学全体の様々な分野に広く関わる難問のひとつである．そのため素粒子物理学におけ
る格子ゲージ理論でも本質的に同じ問題が存在するが，研究開始当初，Lefschetz thimble 法お
よび複素ランジュバン法と呼ばれる新しい手法を用いて負符号問題を回避する試みが盛んに行
われていた．本研究課題では，これらの方法を物性物理学の問題に適用し改良することにより，
量子多体系の一つである量子スピン系のシミュレーションに現れる負符号問題解消を目指した．
長年の未解決問題である量子スピン液体の解析を念頭に，Kitaev 模型への適用を行うことにし
た． 
 
２．研究の目的 
 
 本研究の目的は、物理学の様々な分野に広く関わる難問のひとつである，量子多体系のシミュ
レーションに現れる負符号問題を回避する数値計算手法を開発することである．本研究では，本
質的に同じ問題に直面している素粒子物理学における量子色力学，特に格子ゲージ理論におけ
る最近の取り組みにヒントを得て，物性物理学における興味深い量子多体系の典型例である量
子スピン系に対する新しいシミュレーション技法を開発する．格子ゲージ理論の分野で発展し
ている経路積分における新しい手法である Lefschetz thimble 法を，磁性絶縁体の理論模型で
ある量子スピン模型に適用して，量子スピン系に対する新しい数値計算手法を開発する．さらに，
その適用により，世界的な研究競争が激化している量子スピン液体の性質の解明に，新しい可能
性を切り拓くことを目指す．また，解析計算が困難な量子磁性体および金属磁性体の模型に対す
る極力近似を排した数値解析で，諸問題の新たな知見を得ることにも貢献する． 
 
３．研究の方法 
 
 量子スピン模型のフェルミ粒子の生成消滅演算子で表示し，フェルミ粒子系の経路積分の漸
近的 Lefschetz thimble 法の実装法を提案する．そして，負符号問題が顕在化する磁場下のキタ
エフ模型を例にとり，この手法を適用し，負符号問題の軽減の実際を明らかにする．また，その
他の量子磁性体および金属磁性体の理論模型に対しても，これまでの研究を踏まえ，（量子）モ
ンテカルロ法，平均場理論，摂動論に基づいた有効模型構築，厳密対角化法などの中から最適な
方法を選定し，可能な限り近似を排した量子多体模型の数値計算を行う． 
 
４．研究成果 
 
 本研究課題の成果は，以下の６つに大別される． 
 
(1) 漸近的 Lefschetz thimble 法は，量子多体系のシミュレーションに現れる負符号問題を軽
減するために特別に考案された数値アルゴリズムである．本研究ではこの方法を任意の二体相
互作用を持つ量子スピン模型に適用する枠組みを提案した[1]．ここでは量子スピンを Popov-
Fedotov変換によりフェルミ粒子にマッピングし，従来型の経路積分に基づく量子モンテカルロ
法で用いられる Hubbard-Stratonovich変換により実数の補助場を導入する．そして補助場の積
分域を複素平面へと拡張することで負符号問題が軽減される．デモンストレーションとして，基
底状態が非アベール統計エニオン準粒子励起を伴うカイラル量子スピン液体になると予想され
る磁場下 Kitaev 模型への適用例を示した．複素空間中における鞍点と Lefschetz thimble の可
視化を行うと共に，負符号問題の軽減率を検証し，磁場領域によっては十分な数値精度が得られ
ることを示した． 
 
(2) 磁場下 Kitaev 模型に対するクラスター連続時間量子モンテカルロ法の適用により，準粒子
がマヨラナフェルミ粒子からマグノンへとクロスオーバーする様子が捉えられた[2]．低磁場領
域ではスピン自由度が二種類のフェルミオンの自由度に分裂しているのに対して，高磁場領域
では従来型のマグノン励起が現れていることが明らかになった．ここでは基底の取り方を工夫
して負符号問題の軽減を実現しており，連続時間量子モンテカルロ法の単純な適用に比べ低温・
低磁場のシミュレーションが可能になった．また，磁場の方向によってはマヨラナ準粒子のトポ
ロジカルな性質が変化する逐次トポロジカル転移が起こることを平均場理論および厳密対角化
法を用いて明らかにした[3]． 
 種々の三次元 Kitaev 模型のマヨラナフェルミオン表示を用いたモンテカルロ法による解析も



行い，有限温度スピン液体転移の性質を明らかにした[4,5]．特に時間反転対称性の破れを伴う
カイラルスピン液体については変分法を併用して，基底状態相図と各相におけるマヨラナ準粒
子励起の詳細を調べた．その結果，複数の相で励起スペクトルにワイル点が現れ，それに伴う非
自明なトポロジカル表面状態を見出すことに成功した[4]． 
 Kitaev スピン液体の候補物質の探索も行なっており，α-RuH3/2X3/2 (X = Cl, Br) [6], A2PrO3 
(A: アルカリ金属)[7,8]において，強い反強磁性 Kitaev 型相互作用が予想されることを，第一
原理計算に基づく有効模型構築によって明らかにしている．また，候補物質探索に関する総説論
文[9]も出版している．さらに将来の量子計算への応用を見据えた試みとして，α-RuCl3の第一
原理計算を用いて，局所的な原子の変位がマヨラナフェルミオンに及ぼす影響を調べた．その結
果，原子の変位によって活性化される反対称相互作用（Dzyaloshinskii-Moriya 相互作用）が有
効的に Kitaev 相互作用に変調をもたらすことがわかり，相互作用の変調による Z2フラックスの
誘起が可能であることを明らかにした[10]． 
 
(3) エフィモフ束縛状態は，粒子間に働く引力による散乱長が発散的に大きくなる領域で，量子
力学的機構によって普遍的に現れる三体の束縛状態である．この束縛状態は，これまで原子物理
学の分野でのみ観測に成功している．量子磁性体においても準粒子マグノンの束縛状態の形成
を予言していたが，観測に至っていない．その主な要因は，磁性体では準粒子間の相互作用を広
範囲で調節する方法が欠如しているためと考えられる．そこで，強いスピン軌道結合を有する量
子磁性体に注目し，マグノン間の散乱長の外部磁場の方向や強さの依存性を調べることにした．
その結果，マグノン間の散乱長を広範囲で制御可能であることを示すことに成功した[11]．具体
的には量子スピン液体の候補物質として注目を集めているパイロクロア酸化物 Yb2Ti2O7 の有効
模型を用いて，摂動論と散乱理論に基づいた数値解析を実装し，実験で実現可能な磁場（13T 程
度）でユニタリティ極限が実現することを予想する結果を得た．さらにユニタリティ極限近傍に
おける二体の束縛状態および普遍的に現れる三体のエフィモフ束縛状態の束縛エネルギーの磁
場依存性を明らかにした． 
 
(4) 正方格子および立方格子上の反強磁性量子ハイゼンベルク模型の量子モンテカルロシミュ
レーションを実装し，系の角に現れる分数磁化の数値的評価を行なった[12]．特に相互作用の異
方性に対する分数磁化の堅牢性について定量的な評価を与えることに成功し，分数磁化は広い
パラメータ領域で理想値に近い値を示すことを明らかにした． 
 
(5) 金属磁性体で観測されている磁気スカーミオン格子や磁気ヘッジホッグ格子といった複雑
な磁気構造の異方的相互作用の効果の解明[13]や系統的な理解[14]を目指した研究にも取り組
んでいる．金属磁性体における伝導電子を介した長距離スピン間相互作用が支配的な有効スピ
ン模型が提案され，解析が進められている．我々はこのクラスの有効スピン模型の熱力学極限が，
鞍点法を用いて厳密に解析可能であることを明らかにした[15]．また，熱励起による異常ホール
伝導度の増大[16]，線形スピン波理論によるスピン励起[17]，非線形光学応答の解析[18]につい
ても報告している． 
 
 
(6) 実験研究グループと共同で，電気磁気効果を示すカイラル反強磁性正四角台塔系
Pb(TiO)Cu4(PO4)4の研究を行なった．磁化曲線および電気分極の磁場依存性をよく再現する有効
量子スピン模型に対して，クラスター平均場理論を用いた解析を行い，磁場誘起相における非相
反方向二色性と磁気秩序パラメータの関係[19]および，カイラリティ誘起の拡張多極子に対応
する非線形電気磁気応答[20]の微視的機構を明らかにした． 
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