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研究成果の概要（和文）： 

本研究では，Ce 化合物が該当するクラマース状態を持つ通常の近藤格子モデルと，Pr や U
化合物が該当する非クラマース単重項-3重項近藤格子の秩序状態を理論的に研究した。連続時
間モンテカルロ法を活用して，(1) Ce 系に La をドープした際に生ずるフェルミ面のサイズと
電子寿命の変化，(2) 近藤効果と結晶場効果の競合による PrFe4P12 のスカラー秩序の微視的機
構，(3) 2 チャンネル近藤格子における遍歴八極子秩序，などを解明した。 
 

研究成果の概要（英文）： 

This study dealt with ordered states of both the Kondo lattice for Ce based 
heavy-electron systems, and non-Kramers Kondo lattice models for Pr and U based systems.  
Using the continuous-time Monte Carlo method, we have clarified the followings: (1) 
Characteristic change of the Fermi surface and lifetime of electrons upon La doping in 
Ce-based systems; (2) Microscopic origin of the scalar order in PrFe4P12 with competing 
Kondo crystalline electric field effects; (3) Possible itinerant octupole order in the 
two-channel non-Kramers Kondo lattice. 
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１．研究開始当初の背景 

我々は，本研究の前に Ce1-xLaxB6 におい
て磁気八極子が交替的に整列しているこ可
能性を指摘し，帯磁率などの熱力学的結果な
らびに 2005 年の共鳴 X 線散乱の実験結果を
説明した。さらに PrFe4P12 の秩序パラメー
タが，点群のスカラーとして振舞う十六極と

六十四極が混ざった高次多極子であること
を提唱した。スカラー秩序モデルは当時信じ
られていた四極子秩序モデルでは説明困難
であった磁場中の中性子散乱および NMR の
実験結果を自然に説明した。 

スカラー秩序状態では，f 電子の局在的な
性格が強くなり，結晶場励起に類する状態が
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中性子散乱で観測されている。ところが，数% 

の La を添加するだけで非弾性散乱のピーク
は消失し，準弾性散乱に変質する。これとス
カラー秩序の抑制は対応しているが，微視的
な機構は不明であった。さらに 1980 年代よ
り研究されている URu2Si2 の秩序変数は依
然として不明である。 

 

２．研究の目的 

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理論的側面から明ら
かにする。 

 

３．研究の方法 

我々の研究グループでは新しい数値計算
の手法である連続時間量子モンテカルロ法
(CT-QMC)の有用さを早くから認識し，これを
局在極限から計算できるように拡張した。
CT-QMC は不純物近藤問題に対して負符号問
題を起こさずに実行でき，任意の温度で計算
可能である。したがって有効不純物問題の解
法として最も優れたものである。CT-QMC と動
的平均場理論を組み合わせて，近藤格子系の
動力学と秩序状態への不安定性，さらに交替
秩序のもとでの電子状態を導出することが
できる。 
 
４．研究成果 
＊乱れのある Ce系の近藤効果 

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。一般に近
藤効果は，降温とともに電気抵抗が対数的に
増大する現象である．ところが，物質によっ
ては，電気抵抗が対数的に減少する場合があ
り，逆近藤効果と呼ばれている．この原因の
理解は確立していない．我々は，ポテンシャ
ル散乱と交換散乱の干渉効果により，伝導電
子の散乱行列がエネルギーの関数として著
しい非対称性を持つことを見出した．これに
より，電気抵抗が減少する温度領域が生ずる． 

 
＊偶数電子の結晶場状態を持つ一般化近藤
格子の新しい秩序状態 
CT-QMC と動的分子場理論(DMFT)を組み合

わせて，PrFe4P12 のスカラー秩序の微視的理
解を達成した。具体的には結晶場 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。上記の交替秩
序の転移点以下で，急速に重い電子のエネル
ギーバンドが形成されることを見出した。こ
れは，通常の近藤格子の重いバンド形成が電
子秩序とは関係なく徐々に生じることと対
照的である。 
 
＊非クラマース結晶場状態を持つ2チャンネ
ル近藤格子の複合秩序変数 
非クラマース2重項を結晶場基底状態にも

つ近藤格子を，CT-QMC と DMFT を組み合わせ
て研究し，新しいタイプの秩序状態を見出し
た．モデルとして，伝導帯が非クラマース 2
重項に対応して軌道縮退しており，サイトあ
たり 1個の伝導電子があるものをとる．この
場合，時間反転対称性は破れているが，磁気
モーメントのない秩序が発生することを見
出した．この秩序では，局在電子の擬スピン
（軌道モーメント）と，伝導電子の擬スピン
の内積が 2つの軌道で異なる．これは遍歴八
極子の秩序変数に対応する．この複合秩序は
隠れた秩序の候補になる．さらに，この複合
秩序は，伝導電子の軌道モーメントの奇振動
数秩序に対応している。本結果は複合秩序と
奇振動秩序の関係を具体的に示したもので
ある。 
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