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研究分野：数物系化学 
科研費の分科・細目：物理学・物性Ⅰ 
キーワード：硬 X 線光電子分光、3d 遷移金属化合物、配置間相互作用模型、金属絶縁体転移  
 
１．研究計画の概要 
本研究では、金属・絶縁体相転移や価数相
転移などを起こす強相関電子系の３ｄ遷移
金属化合物における硬Ｘ線を用いた内殻光
電子分光スペクトルの理論的な解析、数値計
算法の開発を行う。そして電荷秩序、軌道秩
序、磁気秩序などに起因するフェルミ準位近
傍の電子状態の変化とそれが内殻光電子ス
ペクトルに与える影響、そしてその物理的機
構についての知見を得ることを目的とする。 
 
２．研究の進捗状況 
本研究は、２サイト・クラスター模型のプ
ログラム開発がやや遅れ気味であるが、おお
むね好調に推移し、研究業績も着実に発表さ
れている。これまでに本研究で達成した成果
は、以下のとおりである。 
（１）VO2の金属絶縁体転移に伴う電子状態

の変化の機構解明 
（２）NiO の電子状態の再検討の理論研究 
（３）Ti4O7 の金属絶縁体転移に伴う電子状

態変化の機構解明 
（４）CrN の金属絶縁体転移に伴う電子状態

変化の機構解明 
（５）コバルト添加の二酸化チタンの電子状

態研究 
において大きな前進があった。 
特に、（２）に関しては、典型的なモット絶
縁体と考えられてきた NiO のバンドギャッ
プの起源の再検討を行なった。我々は、
HX-PES スペクトルの形状を理論解析し、そ
の結果 NiO のバンドギャップは従来の解釈
とは異なり Zhang-Rice 二重項束縛状態から
構成されていることを初めて示した。（４）
に関しては、マグネリ相とよばれる特異な組
成、構造、物性を示す化合物についての電子

状態の再検討を行った。Ti4O7 は、電気抵抗
が温度変化によって 3ケタの変化を二回も容
易に起こす（つまり 3 種類の電子相が存在す
る）ことで古くから知られている物質である。
しかしながら、その各相における電子状態や
その伝導機構の全容ついては今日に至るま
で、謎のベールに包み隠されていた。我々は
HX-PES を用いてベールの裏に隠されてい
た三つの顔の正体に迫った。その結果、金属
相と半導体相に挟まれた第三の電子相が金
属でもなく半導体でもないとても奇妙な相
であることを発見した。 
上記の我々の成果等は国際的に評価を受

け 2009 年 5 月にアメリカのブルックヘブン
で開かれる国際会議において招待講演とし
て発表をおこなっている。また、2011 年 9
月にも本研究についての招待講演をドイツ、
ハンブルグにて行う予定である。 
 
３．現在までの達成度 
①おおむね順調に進展している。 
（理由） 
本研究は、２サイト・クラスター模型のプロ
グラム開発がやや遅れ気味であるが、おおむ
ね好調に推移し、研究業績も着実に発表され
ている。上述した我々の成果等は国際的に評
価を受け研究開始から３年間で Physical 
Review Letters に３本の論文が掲載され、国
際会議等での招待講演も４件行っている（内、
一件は予定）。 
 
４．今後の研究の推進方策 
やや遅れ気味である２サイト・クラスター

模型のプログラムコード開発については、引
き続き一層の努力を行い、研究を推進してい
く予定である。その間にも重要な実験結果が
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出てくると予想されるのでそれらについて
は上記のプログラム開発と並行して HX-PES
による電子状態の再検討の研究を遂行して
いく予定である。 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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