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１．研究計画の概要 
八 極 子 以 上 の 高 次 多 極 子 が 現 実 の 系
(Ce1-xLaxB6, PrFe4P12, PrRu4P12, 
SmRu4P12, NpO2 など) で秩序化すること
は，最近の様々な実験とその理論的解釈から
疑いのないものになっている。しかし，その
結果現れる物性については未知の点が多い。
多極子転移にともない，弱い遍歴・局在転移
が起こり，秩序状態で巨大磁気熱電効果など
の独特な物性を示す場合がある。また，ある
系 (例えば Pr1-xLaxFe4P12)は乱れに非常
に敏感で，わずかな不純物（この場合は La）
で多極子転移が抑制されるのに対して，別の
系(例えば Ce1-xLaxB6)では鈍感である。本
研究では，固体中電子の高次多極子転移がも
たらす特徴的な物性を以下のような計画で
理論的側面から明らかにする。 
（1）ランダウ現象論を用いて，高次多極子
の秩序変数と観測量の結合を調べ，奇妙な実
験結果を熱力学の見地から説明する。 
（2）高次多極子を担う局在 f 電子と伝導電子
との相互作用，特に近藤効果を考慮して微視
的な研究を行う。数値的手法として，連続時
間量子モンテカルロ法(CT-QMC)と動的分子
場理論(DMFT)を組み合わせる。この段階ま
では乱れの効果をあからさまには考えない。 
（3）高次多極子の近藤効果と乱れ効果を同
時に考慮し，現実系の理解をはかる。乱れの
効果は CPA によって扱う。これにより長年
の謎である URu2Si2 の隠れた秩序とその希
釈系の非フェルミ流体状態を高次多極子の
立場から解釈することを試みる。 
 
２．研究の進捗状況 
(1) 現象論的な研究は，ほぼ予定通り遂行さ
れた。例えば，スクッテルダイト SmRu4P12

の磁気相図は，時間反転対称性を破る秩序状
態に由来する特徴ある構造があり，その実態
解明が待たれていた。我々は，4 重縮退した
結晶場基底状態だけでなく，近接している 2
重縮退した励起状態が本質的に重要である
ことを見出した。この擬 6 重項を用いて主な
秩序変数である八極子の成長にともなって，
電荷分布の変形をともなう四極子と，さらに
高次の十六極子が誘起されことを示した。本
研究では，分子場理論で 6 個の結晶場状態か
ら構成される可能な多極子をすべて取り入
れ，SmRu4P12 の磁場中の相図を半定量的に
再現した。 
(2) CT-QMC と DMFT を組み合わせる研究
は，予想以上の進展をしている。特に，
PrFe4P12 のスカラー秩序に対して，結晶場
1 重項と近藤 1 重項のサイトが交替的に整列
した微視的モデルを提案し，静的・動的物理
量が実験結果と定性的に対応することを示
した。 
(3) Ce 化合物を想定した通常の近藤格子系に
対して，La 置換の効果を CT-QMC と DMFT
に加えて CPA を用いることにより研究を進
めた。その結果，フェルミ面の大きさが不純
物の濃度に対して特徴的に変化することを
見出し，その機構を直観的に明らかにした。 
 
３．現在までの達成度 
① 研究は当初の計画以上に進展している。
（理由）固体内電子の遍歴・局在の変化は長
年の基本的難問であるが，原子あたり偶数の
電子数を持つ非クラマース系では，遍歴局在
転移と多極子転移との関連が現実的な問題
になっている。我々は通常の近藤格子モデル
に加えて，単重項-3 重項近藤格子の秩序状態
も研究した。この精密な理論は，PrFe4P12
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の不思議な秩序状態の本性を説明し，長年の
懸案である URu2Si2 の秩序変数解明も視野
に入ってきた。 
 
４．今後の研究の推進方策 
(1) 数値的研究は，これまで積み上げた経験
を生かして，さらに強力に推進する。 
(2) 多極子と不純物の効果について，精密な
計算の結果を直観的に理解できるような量
子力学的現象論を発展させる。 
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