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研究成果の概要（和文）： 
 強相関電子系では、様々な電子の秩序相（強磁性相、超伝導相など）が競合する。本研究の
目的は、多体電子系の数値計算法を用いて、強相関電子系における競合する電子相に特有な量
子現象を解明することである。強磁性半導体は、半導体中の電子と磁性イオンが相互作用して
ユニークな物性を示す。その磁性と伝導の研究には半導体の電子状態と強磁性を引き出す電子
相関を同時に考慮する必要がある。そこで、本研究では、半導体の電子状態を求める第一原理
計算プログラムと磁性イオンの電子相関を取り扱う量子モンテカルロ計算プログラムを結合さ
せる数値シミュレーションプログラムを完成させ、(Ga,Mn)As の強磁性発現機構を解明した。
また、この手法を、遷移金属不純物を含む ZnO にも応用し、p-型半導体では強磁性が出現する
が、n-型では出現しないことが明らかになった。また、動的平均場近似法を用いて、強相関電
子系の熱電係数の特異な温度依存性についても示した。 
 
 研究成果の概要（英文）： 
In the strongly correlated electron systems, various electronic phases such as 
superconductivity and ferromagnetism are competed. This study aims to understand such 
competing electronic phases in the correlated electron systems by use of numerical 
techniques. Magnetic semiconductors show some unique properties by a coupling between 
conduction electrons and magnetic ions. Due to this coupling, one needs to consider 
simultaneously the electronic states of semiconductors and the electrons correlation 
inducing the magnetism. In this study, we combine the density functional theory for the 
electronic states of semiconductors and the quantum Monte Carlo method to include the 
correlation effects of magnetic ions. Furthermore, the thermoelectric power in the 
correlated electron systems is clarified by the dynamical mean-field theory.  
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金属酸化物、高温超伝導、熱起電力 
 
１．研究開始当初の背景 
 電子間の相互作用の強い系、いわゆる強相
関電子系では、様々な電子の秩序相(強磁性相、
超伝導相等) が競合する。多くの遷移金属酸
化物では、電子間のクーロン相互作用が強く、
強相関電子系に属する。電子はほとんど個々
のイオンに局在しており、イオン内に滞在す
る時間が長い。そのため、電子の内部自由度
であるスピンと電荷の振る舞いにイオン間
での軌道状態(電子の波動関数の空間対称性)
が顕著に反映され、各自由度(電荷・スピン・
軌道)の秩序状態がお互いに競合する。そして
様々な量子現象が現れる。 
 銅酸化物における電荷秩序相と高温超伝
導相の競合、マンガン酸化物における強磁性
金属相と反強磁性軌道秩序相の競合は良く
知られた例である。また、ナノスケールの大
きさに微細加工された物質・材料では、電子
の微小領域への閉じ込め効果のため、電子間
クーロン相互作用が強調され、スピンと電荷
の競合が起こる。 
 強相関電子系では様々な量子相が競合し
ているため、外部からの小さな摂動により、
秩序相間の移り変わりやそれぞれの相とは
全く違った量子現象が現れる。例えば、強磁
性金属を 2つの超伝導体ではさむことにより、
強磁性金属中に両超伝導状態(ゼロ状態)とは
違った超伝導状態(π状態)が誘起される。こ
のような電子の各自由度の示す性質や秩序
がお互いに競合し、様々な量子現象が現れる
量子競合相の問題では、遷移金属酸化物だけ
でなく、分子性化合物なども知られている。 
  
２．研究の目的 
 当研究の目的は、多体電子系に適した数値
計算手法を用いて、強相関電子系における電
子相の起源とその物性を解明し、特有の量子
現象を引き出すことである。これらの問題は
本質的に多体問題であるため、局所密度近似
に基づく第一原理計算や平均場などの近似
計算では、その本質は捉えられない。本研究
では、長年開発してきた様々な多体電子状態
計算手法を駆使して電子相関の効果を取り
込む一方、密度汎関数法による所謂第一原理
計算を用いて物質の個性を取り込み、遷移金
属酸化物における量子競合相制御を行い、新
奇な量子現象を理論的に引き出すことを目
的とする。 
 
３．研究の方法 
 近年遷移酸化物等の強相関電子系のデバ
イス応用への関心が高まっている。これは、
これらの物質及びこれらの物質の作る界面
で様々な量子相が競合するため、外部からの
小さな摂動（電場、磁場等）により相間の変

化が起こり、それに伴う巨大応答が現れるた
めである。しかし現象が多体効果に基づくこ
とから、定量的研究は容易ではない。理論的
には数値シミュレーション法が有力であり、
多くの研究が行われているが、非常に単純化
したモデル計算が中心であり、物質の個性を
取り込む段階には至っていない。しかし、強
相関電子系では様々な量子相が競合するこ
とから、物質の個性を取り入れた研究が重要
である。例えば、銅酸化物高温超伝導体の親
物質は強い電子相関のために絶縁体になっ
ている（モット絶縁体）が、詳しい物性を解
明するにはエネルギー・ギャップが、直接ギ
ャップか、間接ギャップかを明らかにする必
要がある。また、一次元銅酸化物や一次元ハ
ロゲン架橋ニッケル錯体ではスピン・電荷分
離が起こるが、その電子励起を理解するため
には、エキシントン効果を解明する必要があ
る。以上のような物質の個性を取り入れた数
値計算が必要である。 
 電子相関はまさしく多体問題であり、局所
密度近似に基づく第一原理計算や平均場な
どの近似計算ではその本質が捉えられない。
本研究では、以下に示すような多体電子論に
有用な様々なプログラムを開発した： 
・ランチョス法に基づく数値的厳密対角化法
（絶対温度及び有限温度）(ED), 
・量子モンテカルロ法(QMC), 
・密度行列繰り込み群法（動的性質を含む）
(DMRG), 
・動的平均場近似法(DMFT)。 
これらの手法に、密度汎関数法による所謂第
一原理計算を組み合わせることで、物質の個
性と電子相関の両方を取り込むことのでき
る数値計算プログラムを開発した。 
 
４．研究成果 
 半導体の電子状態を求める第一原理計算
プログラムと磁性イオンの電子相関を取り
扱う量子モンテカルロ計算プログラムを結
合させる数値シミュレーションプログラム
を完成させたこと自体が一つの成果だと言
える。この手法は第一原理計算で求めた電子
状態を、アンダーソンの不純物に対するハミ
ルトニアン、いわゆるハルデン・アンダーソ
ンモデルに射影し、このモデルハミルトニア
ンを量子モンテカルロ法を用いて計算する、
というものである。このプログラムを用いて、
(Ga,Mn)As の強磁性発現機構とその物性研究
を行った。この強磁性は、エネルギーギャッ
プの中に生じる不純物準位が支配している。
当研究により、この不純物準位の特性とその
温度依存性を詳細に調べることが可能にな
った。我々は、この手法を遷移金属不純物を
含む ZnO にも応用した。特に(Zn,Mn)O は透明



磁石の可能性が注目されている。しかし、実
験的には十分に確証されているとは言えな
い状況にある。今回開発した数値シミュレー
ションにより、この物質に対して次のことを
明らかにした：（１）ZnO で出現する結晶構造
のなかで、Zincblend 型構造が強磁性にとっ
て有利である。（２）p－型半導体では強磁性
が出現することが、n-型では出現が困難であ
る。 
 また、本研究では、強相関電子系の熱電係
数の温度依存性についても研究した。ハバー
ド模型に動的平均場理論（DMFT）を用いた
計算を行った。DMFT は電子相関を非摂動的
に取り込みながら、電子状態のコヒーレント
とインコヒーレントの両部分を扱うことが
できる手法である。DMFT では、ハバード模
型が１サイト不純物問題を解くことに帰着
される。１サイト不純物問題については、
様々な解析手法が提案されており、我々は弱
結 合 極 限 か ら の 展 開 で あ る Iterative 
Perturbation Theory(IPT)と、強結合極限か
ら の 展 開 で あ る Non-crossing 
approximation(NCA)を相補的に用いて計算
を行った。その結果、バード模型における熱
起電力が、温度とともに非単調に振る舞い、
２つの高温極限の式によって与えられる値
にそれぞれ漸近することが分かった。高温極
限に２つの場合、Q1(T∞, kBT<U), Q2(T∞, 
U<kBT)を考慮しなければならない。このこと
は、取りも直さず電子相関の効果である。高
温極限における熱起電力は、電子系のエント
ロピーの粒子数微分に比例する。電子相関の
エネルギースケール(ここでは同じ軌道上に
おける電子間斥力の大きさ U)よりも温度(T)
の方が遥かに大きければ(U<<T)、電子を各状
態に配置する場合の数でエントロピーは評
価できる。一方、T <U になると、電子の数が
軌道の数に等しい近傍では、各軌道が 1個の
電子で占有されるモット絶縁体が、エントロ
ピーの適切な評価を与えるようになる。この
違いのために、強相関電子系の特にモット絶
縁体近傍では、熱起電力の温度依存性は非単
調になる。そして、 この結果は、(La,Sr)VO3

で観測された熱起電力の非単調な温度依存
性を見事に説明する。 
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