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研究成果の概要（和文）： 
  量子モンテカルロ法、および変分モンテカルロ法による大規模なシミュレーション
により、高温超伝導体の相図を明らかにした。伝導を担うキャリアー濃度が低い領域
では反強磁性と超伝導が共存することを示した。チェッカーボード状態と呼ばれてい
る特異な電荷秩序状態が安定であることを、変分モンテカルロ計算により明らかにし
た。また、量子モンテカルロ法により、超伝導感受率を計算し、２次元系でコスタリ
ッツーサウレス型の超伝導相転移が起こるパラメーター領域があることを示した。 
 
 
研究成果の概要（英文）： 
    We have carried out quantum and variational Monte Carlo simulations for the 
Hubbard model and three-band d-p model to clarify the physics of high-temperature 
superconductors.  Numerical studies of the two-dimensional d-p model by using the 
Gutzwiller ansatz have exhibited that the incommensurate antiferromagnetic state 
coexists with superconductivity in the under- and lightly doped regions.  The phase 
diagram is consistent with recent experiments for layered high- temperature cuprates.  
We have also performed a variational Monte Carlo simulation on the two-dimensional 
t-t’-t’’-U Hubbard model with Bi-2212-type band to examine the stability of a 4×4 
checkerboard state which has been observed recently by scanning tunneling microscopy in 
Bi-2212.  We have found that the coexistent state of bond-centered four-period diagonal 
and vertical spin-checkerboard structure characterized by a multi-Q set is stabilized and 
composed of 4×4 period checkerboard spin modulation.  We have proposed a method to 
evaluate susceptibilities such as the spin susceptibility and pair susceptibility on the basis 
of quantum Monte Carlo methods and exact diagonalization method.  Using quantum 
Monte Carlo method, we have examined the size dependence of the spin susceptibility at 
half filling and pair susceptibilities with d- and s-wave symmetries for the repulsive and 
attractive interactions, respectively.  We have shown that the results are consistent with 
the existence of the Kosterlitz-Thouless transition. 
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１．研究開始当初の背景 
  比較的高い臨界温度の超伝導は、擬２次元
物質において得られる可能性が高い。２次元
系の高い状態密度により高い温度での秩序
状態が可能となるであろう。この観点から、
２次元強相関系の電子状態を明らかにする
ことは重要である。われわれは量子モンテカ
ルロ法、量子変分モンテカルロ法および第一
原理計算により２次元強相関電子系におけ
る磁性、超伝導とそれらの競合について研究
を行い、新機能物質、高い臨界温度の超伝導
への指針を得ることを目的とする。量子モン
テカルロ法は厳密に多体系の電子状態を計
算する方法であり、変分モンテカルロ法にお
いては波動関数を固定して計算を行う。変分
モンテカルロ法では波動関数が陽に与えら
れるため、相互作用が非常に大きい場合でも
安定した計算を行うことができる。第一原理
計算では相互作用を比較的平均化して扱う
が、物質に即した計算を行うことができる。 
  高温超伝導など非 BCS 的で特異な超伝導の
起源は明らかになったとは認識されていな
いが、これは２次元強相関電子系がどういう
ものであるかが明らかになっていないから
である。特異な超伝導の起源などを解明する
ためにも、２次元強相関系の研究は重要であ
る。高温超伝導の起源を明らかにするために
は、コントロールできる近似で電子状態計算
を行う必要がある。われわれは変分モンテカ
ルロ法、続いて量子モンテカルロ法のプログ
ラムを開発してきた。変分モンテカルロ法は
発展し成熟した手法であるが、量子モンテカ
ルロ法は現状ではまだ発展の余地がかなり
ある。 
 
２．研究の目的 
  量子モンテカルロ法を発展させつつ、以下
の研究を行う。 

(1) 高温超伝導の特徴は物質ごとに様々な
相図が得られていることにあり、特に、反強
磁性と超伝導を示す領域の広がりは物質ご
とに異なっている。これは、第一にフェルミ
面の構造を反映していると考えられる。われ
われは La（ランタン）系、Y（イットリウム）
系、Bi（ビスマス）系など代表的な銅酸化物
高温超伝導体の物質ごとに異なるフェルミ
面に対して計算を行い、相図の違いを明らか
にする。相図を理解することは超伝導機構の
解明につながるであろう。２次元ハバードモ
デルを用いて、それぞれのフェルミ面を設定
して変分モンテカルロ計算を行い超伝導と
反強磁性の競合を調べ、実験との詳しい比較
を行う。Y、Bi 系においては彎曲したフェル
ミ面のため反強磁性が起こりにくいと考え
られる。La 系と Y 系での凝縮エネルギーを比
較し、超伝導に対する反強磁性相関の効果を
明らかにする。また、低キャリアー域での擬
ギャップは反強磁性と密接な関係があり、状
態密度の欠如は反強磁性などの秩序が生じ
たことにより起きていると考えられる。すな
わち、低キャリアー域での反強磁性と超伝導
の共存状態を調べることは、擬ギャップ相を
理解する上で重要である。この目的のため波
動関数を最適化し、反強磁性と超伝導が共存
したより安定な波動関数を構築する。 
(2) 2 次元強相関系において変分モンテカル
ロ法を超えたより厳密な計算をしようとす
ると、量子モンテカルロ法を使わなければな
らないが、一般的な方法では負符号が現れる。
われわれは最近、負符号のない量子モンテカ
ルロシミュレーション法のアルゴリズムを
詳しく研究し、開発してきた。この方法は量
子モンテカルロ対角化とよばれるシミュレ
ーション手法である。並列化等によりアルゴ
リズムを高率化させるとともに、２次元ハバ
ードモデルなどの２次元強相関系に適用し、



 

 

大規模な数値計算により電子状態計算を行
う。超伝導や磁性の相関関数および感受率を
計算し、超伝導と磁性の競合と共存の力学を
明らかにする。相関関数の長距離部分の計算
は一般に非常に困難である。より大きな系で
の計算を試み、超伝導相関の距離依存性を明
らかにする。我々は、線型応答理論に基づい
て感受率を計算し、超伝導を含む相図を明ら
かにする。また、変分モンテカルロ法によっ
て得られた結果と比較吟味し、それを基に詳
しい計算を行い、物質ごとの特異性、特に固
有のフェルミ面に対する依存性を明らかに
する。 
 
３．研究の方法 
  二次元電子系においても、フェルミ面の構
造が種々の物性に大きな影響を与えている。
高温超伝導体におけるフェルミ面の効果を
見るために、LaSrCuO 系、YBCuO 系、Bi 系の
フェルミ面をモデルとして、反強磁性と超伝
導の安定性およびそれらの競合、共存を明ら
かにするための計算を行う。これまで主とし
てLa系を想定した計算を始めていたが、Y系、
Bi 系のフェルミ面を再現するような次近接、
次次近接トランスファー積分 t’、t’’を持つ
モデルに対しても基底状態の計算を行う。フ
ェルミ面が超伝導、反強磁性あるいはストラ
イプなどの電荷秩序の安定性に大きな影響
を与えているはずである。それぞれの状態に
対して波動関数を設定し、変分モンテカルロ
法によりエネルギーを計算して相図を決め
る。Y系や Bi 系銅酸化物のように大きく彎曲
したフェルミ面をもつ系では、反強磁性秩序
が起こりにくくなるはずである。その時の超
伝導凝縮エネルギーを La 系と比較して、超
伝導と反強磁性との関係を明らかにする。 
  変分モンテカルロ法を進めて、厳密な計算
ができる量子モンテカルロシミュレーショ
ンにより、より確かな計算を行う。変分モン
テカルロ法の結果は定性的には正しいと考
えているが、定量性まで含めたより厳密な数
値計算を行う予定である。量子シミュレーシ
ョンについてはいろいろのアルゴリズムを
詳しく調べ、モンテカルロ対角化法に基づい
た新しいプログラムをコーディングした。並
列化等によりプログラムを高効率化し大規
模計算に適したものにする。この方法をハバ
ードモデルに適用して反強磁性相関、超伝導
相関などの物理量の計算を行う。相関関数の
長距離部分を量子モンテカルロ法で計算す
るのは難しい。比較的収束させやすい感受率
も計算するため、プログラムを構成し、超伝
導感受率および帯磁率を計算する。 
  上記以外に、新たな超伝導の可能性を示す
物質として、価数スキップ元素を含んだ化合
物の研究を行う。ここで価数スキップとよん
でいるのは、例えば+３、+５価は取るが+４

価は安定な状態として存在しないというも
のである。この理由は明らかになっていない
が、典型元素の中には P、As、Bi, Pb, Sb, Tl
などこのような元素が多数存在する。+３と+
５の間でゆらぐということは、有効的に引力
相互作用を含んでいること、すなわち有効的
クーロン相互作用が負であることを示して
いる。この観点からフォノン媒介の引力によ
る超伝導としては高い超伝導臨界温度 Tc を
示す BaKBiO も再吟味が必要であろう。PbTe
に Tl をドープした系での超伝導も報告され
た。+３、+４、+５価の状態のエネルギーを
計算して有効的なクーロン相互作用を評価
する。価数スキップの起源がクーロン相互作
用にあると考えており、電荷の分極の効果が
効いてくれば、有効相互作用が負となり特定
の価数の不安定性を説明できると期待して
いる。 
 
４．研究成果 
  (1) 変分モンテカルロ法において、波動関
数をGutzwiller型からGutzwiler-Jastrow型
に改良し、ニュートン法によってマルチパラ
メータ空間内での安定な解を探すアルゴリズ
ムを構築した。特に、La系の高温超伝導体に
対応するパラメーターに対して実験とコンシ
ステントな超伝導凝縮エネルギーのサイズ無
限大極限が得られることがわかった。YBCO系
の高温超伝導体はLSCO系に比べ高いTcを示し
ているが、実際にYBCO系に対応したバンドパ
ラメーターに対して波動関数を最適化するこ
とにより、より大きい凝縮エネルギーが得ら
れることが明らかになった。 
  量子変分モンテカルロ法による大規模
なシミュレーションを、d-pモデルに対し
て行った。最近、実験により多層系の高
温超伝導体に対して反強磁性と超伝導の
共存が報告されている。われわれは、d-p
モデルに対してそのような共存も考慮し
たモンテカルロ計算を行い、二次元のd-p
モデルに対する相図を明らかにした（図1
）。実際、低ドープ域（ドープ量 x < 0.18
）では反強磁性と超伝導が共存し、さら
にキャリアー数を増やすと超伝導が単独
で安定になることが明らかになった。 
  反強磁性状態のQベクトルの(p,p)から
のずれ、すなわち非整合性とキャリアー
濃度との関係を変分モンテカルロ計算に
より明らかにした。極低ドープ域では、
ストライプ的な反強磁性状態が形成され
、非整合度とキャリアー濃度は比例関係
にあることを示した（図２）。これにより
、中性子散乱実験を説明することができ
る。  
  Bi2212等の高温超伝導体で報告されて
いる特異な電荷秩序状態（チェッカーボ
ード状態と呼ばれている）の安定性を２



 

 

次元ハバードモデルに対して変分モンテ
カルロ計算を行うことにより明らかにし
た。バンド構造を決める重なり積分t'、
t''をパラメーターとして基底状態のエ
ネルギーを計算し、Bi221 2系の銅酸化物
に対して得られているバンド構造を含む
パラメーター領域でチェッカーボード状
態が安定となることを示した。 
(2) Bi、Pbなどの価数スキップゆらぎを示す
元素が自然界には多数存在するが、なぜ、価
数スキップ現象が起こるのかは明らかになっ
ていない。価数スキップ揺らぎの主要な起源
は長距離のクーロン相互作用にあるとの考え
に基づき、BaBiO3に対してマーデルングエネ
ルギーの計算、および電荷分極の効果を入れ
てイオン位置をずらした計算を行った。酸素
原子の電荷分極の効果により、特定の価数の
状態が不安定になり価数スキップが起こり得
ることを示した。 
(3) 負符号問題のない量子モンテカルロ法と
して、量子モンテカルロ対角化法のプログラ
ムを構成した。この方法においてハミルトニ
アンを対角化する際の基底関数の数をより多
くし、基底関数の生成に遺伝アルゴリズムを
適用して最適化の効率を上げた。行列の演算
を並列化し計算スピードを飛躍的に向上させ
た。小さいクラスターにおいて、厳密対角化
法による結果と比較し正しい結果が得られる
ことを確かめた。反強磁性、超伝導などの相
関関数とそれらの静的な感受率を計算するプ
ログラムを構成した。また、負符号問題のな
い第二の手法として「拘束されたパスによる
量子モンテカルロ法」のプログラムも開発し
た。２次元ハバードモデルの基底状態に
おけるスピン感受率および超伝導感受率
を計算した。超伝導感受率が、コスタリ
ッツーサウレス型相転移を特徴づける、
サイズLに対する２乗依存性を示すパラ
メーター領域があることを示した。すな
わち、2次元強相関系において、コスタリ
ッツーサウレス転移として超伝導転移が
起こり得ることを見いだした。 

 

図 1. ２次元 d-p モデルの相図。 

 
  図 2.  反強磁性の非整合性とキャリアー 
  濃度。 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