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研究成果の概要（和文）：強相関電子系の特異な物性は、あるパラメータを介して複数の基底状

態が拮抗した処で実現している場合が多く、対称性が低い状態においても大きなクーロン相互

作用が主要な役割を演じている。その対称性を正確に考慮した電子状態の計算を実行するため

の計算コードの開発などを行った。圧力下で量子臨界現象を見せる UCoAl などについて研究を

行なった。 

 
研究成果の概要（英文）：Novel physical properties in many strongly correlated electron 
systems are realized when a several ground states are competing in a certain parameter. 
A large Coulomb interaction plays a important role even in lower  symmetry system. A 
computer code for performing calculations of such the electronic states, have been 
developed, considering the real symmetry. The electronic states of UCoAl, which shows 
quantum critical phenomena under pressure, and other systems have been studied. 
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１．研究開始当初の背景 

 強相関電子系の研究は、磁場や圧力の複合
極限下での実験が精力的かつ精密に行われ
ており、いわゆる量子臨界点近傍で興味ある
新しい現象が明らかになりつつあるばかり
でなく、充填スクッテルダイトに代表される
新しい化合物群の発見などにより、近年特に、
新奇な物性の発現が認識され大きな展開を
みせている。例えば、新奇超伝導が強磁性の
消失する圧力近傍や空間反転対称性のない
結晶においても発現し、また、ある種の化合

物では高次の多極子秩序の発現が認識され
ている。これらの新奇な物性を微視的・統一
的に理解しようとする場合、電子構造計算に
立脚した物性解明は多くの研究の基礎とな
る。強相関電子系は f 電子系と d 電子系に
大別する事が出来るが、いずれにしても混成
の大きさVとクーロン相互作用の大きさU が
拮抗した系で新奇な物性が発現している。d 
電子系はもともと V が大きく、遍歴性の強い
sp 電子をフェルミ準位近傍から排除して d 
電子間の実効的な U を大きくした酸化物な
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どの場合に強相関電子系の領域に入るが、こ
の場合は銅酸化物高温超伝導体や SrRu2O4 あ
るいは最近の鉄系高温超伝導物質に典型的
に見られるように伝導電子は基本的に d 電
子で構成されており、電子構造は比較的単純
である。一方で、もともと V が小さい局在性
の強い f 電子系に関しては、金属間化合物に
おいて実効的に V を大きくする事によって
強相関電子系の領域に入る場合が多い。この
様な金属間化合物の電子構造は一般に複雑
であり、個々の物質に対する電子構造計算の
助けなくしては、個々の物性を微視的に議論
する事は出来ない。しかも、f 電子系の研究
においては精密な電子構造計算が極めて重
要である。このような f 電子系の場合は、後
で述べるように量子臨界点と呼ばれる絶対
零度で圧力などをパラメータとして相転移
をする現象が注目を集めており、ここで電子
の遍歴・局在の移り変りの問題が大きく議論
されている。 

 

２．研究の目的 

 興味ある物性を示す物質は、必ずしも対称
性が高く数値計算に適しているとは限らな
い。一方で、全ての空間群で L(S)DA+U 法を
実行可能にすることは将来的に必要ではあ
るが、時間も手間もかかる。よって、関心が
高い、すなわち実験が盛んに行われている物
質群を中心とした系に適用可能な計算コー
ドを開発する。簡単な系での計算例を増やし
つつ、非磁性の範囲でもっとも興味があり、
もっとも構造が複雑な化合物は CeCu6 である。
CeCu6 は dHvA 効果の実験が 20 年前に行わ
れているにも関わらず、フェルミ面の形状が
未知のままであることから、CeCu6 のフェル
ミ面の解明を最大の目的とする。磁気多極子
秩序状態を含め磁気的な状態は、自由度が増
えるために容易ではない。したがって、開発
と並行して多くの物質に対して手法の適用
を行なう。対象物質としては、メタ磁性転移
する CeRu2Si2 や圧力下で価数転移する
CeCu2Si2、CeIn3 や CeRhIn5 や CePd2Si2 の量
子臨界点近傍の電子状態、UGe2 や URhGe な
どの強磁性基底状態、PrRu4P12 や PrFe4P12 や
SmRu4P12 の多極子秩序などがある。これらの
磁気的な化合物について計算手法の開発と
改良を経て、複数例の電子状態を明らかにす
る。 

 

３．研究の方法 

 現有の計算手法を発展させるために必要
な計算コードの開発を行い、計算による多く
の実験結果の予測と比較を通じて、計算手法
の確立を目指す。開発した計算コードは将来
的には広く公開する事を考慮して、汎用性に
留意しつつ開発する。汎用性を担保するため
にも、強相関電子系や磁性体に関わらず多く

の興味ある系の電子構造計算を行なう。 
 
４．研究成果 
 本研究の主な目的は、これまで研究の対象
にしていた系よりも対称性の低い、さらに磁
気秩序した状態の電子状態を精密に議論で
きる計算方法の開発にある。 
（1） LDA+U 法の計算プログラムの改良を

行ない、一部ではあるが、対称性の
低い系や磁気秩序状態での計算が可
能となった。 

（2） RT2Al10(R=La, Ce;T=Fe, Ru, Os)の電
子構造とフェルミ面を調べた。実験
は連携研究者の研究室で行われてお
り、今後詳細な比較を行なう。 

（3） LaRu2Ge2の Ge 位置の構造最適化を行
ない、最適化された構造ではフェル
ミ面に関する実験結果を非常によく
再現することを示した。 

（4） PrOs4Sb12を想定して、LDA+U 法で用い
られる密度行列の多極子モーメント
の大きさとSb位置の電場勾配との関
係を調べた。結論として、Sb 位置で
の電場勾配は、Pr 位置の多極子の変
化より多極子の変化による格子パラ
メータの変化からの影響が大きいこ
とが示唆された。 

（5） 重い電子系超伝導体の CeCu2Si2 は圧
力下で価数ゆらぎによる超伝導の可
能性が指摘されている。高圧下の NQR
実験の解析を行なうために、高圧下
の格子定数を用いた電場勾配の計算
を詳細に行い、比較した。（図 1） 

 
図１ Cu-核四重極共鳴（NQR）周波数の
圧力依存性。上から、LaCu2Si2 の計算値
（赤）、実験値（黒）、CeCu2Si2 の計算値
（青）。計算は、どちらも格子定数の実測
値を用いて、局所密度近似を用いた計算で
ある。実験の 4GPa 付近の折れ曲がりが価
数転移を示唆している。 



（6） 圧力下で量子臨界現象を見せる
UCoAl について強磁性秩序化の計算
を実行した。今後、実験との比較を
行なう。 

（7） YbNi3Ga9 のフェルミ面の解析を行な
う目的で、対称性が低い系でのフェ
ルミ面描画などのプログラムを整備
した。CeCu6はさらに対称性が低いが、
その場合のフェルミ面解析プログラ
ムの作成につながる。 

（8） フラストレート系酸化物の電子状態
を実行した。Cd2Os2O7の金属・非金属
転移の機構に対する推論を行った。
実際の電子構造解析に着手した。 

（9） 若手理論研究者 20 名ほどを集めて
「強相関電子系理論の最前線 - 若
手によるオープン・イノベーション 
-」と題する研究会を 2 回開催して、
今後の強相関電子系の研究動向を議
論した。強相関電子系の第一原理的
な計算手法ばかりでなく、幅広い理
論研究者が今度の研究手法を含めた
自由な議論を行なうことが出来て、
有意義であった。 

（10） 強相関電子系超伝導物質によく見ら
れるジグザグ構造に注目して、構造
由来して創出する特徴をパリティ混
成現象として整理した。 
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