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研究成果の概要（和文）： 

スピン軌道相互作用が顕著な 5d 遷移金属酸化物 Sr
2

IrO
4

の新奇モット絶縁体状態の基礎物性

を解明するために、多軌道模型の基底状態を数値的に調べ、異方的な電荷・スピン分布を持つ

特異な量子状態が実現することを明らかにした。多軌道強相関電子系の光誘起絶縁体-金属転移

の基礎過程について数値的解析を行い、多軌道系特有のペアホッピング機構によるスピン軌道

複合ダイナミクスの特徴を明らかにした。 

 

研究成果の概要（英文）： 

To clarify a role of the spin-orbit coupling in the emergence of novel spin-orbital 

states in 5d-electron compounds such as Sr
2

IrO
4

, we investigate ground-state properties 

of a multi-orbital model numerically. We find that the spin-orbit-induced state exhibits 

anisotropic charge and spin distributions. Regarding the photo-induced phase transition 

of multi-orbital systems, we numerically analyze the non-equilibrium dynamics. We observe 

that the time evolution of the spin-orbital state is caused by a pair-hopping process 

that is characteristic of multi-orbital systems. 
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１．研究開始当初の背景 

 軌道自由度が活性な強相関電子系では、電

荷・スピン・軌道の多自由度が絡み合う多体

効果に起因して多彩な電子物性現象が実現

する。そこで発現する絶縁体相や金属相とい

った劇的に特性が異なる電子相を積極的に

制御する試みがなされ、強相関エレクトロニ

クスの研究が一つの潮流を形成している。特

に最近、レーザー光照射によって電子相を動

的に制御する光誘起相転移が活発に議論さ

れている。実際、マンガン酸化物などで、レ

ーザー光照射による電荷・スピン・軌道秩序
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絶縁体状態の融解と強磁性金属状態の発現

が見出され、軌道秩序の動的な融解と回復の

形成機構と超高速ダイナミクスの解明が重

要な課題となっている。 

 さて、軌道自由度を含んだ多体効果を議論

する上で、遷移金属酸化物をはじめとする d

電子系では、スピン軌道相互作用が小さいた

め、スピン状態と軌道状態を良い量子状態と

して独立に定義して、元々独立なスピンと軌

道が多体効果で絡み合うという描像が取ら

れる。しかし、3d→4d→5d と原子番号が大き

くなるにつれて、スピン軌道相互作用の効果

は顕著になると考えられる。その典型として、

5d 遷移金属酸化物 Sr
2

IrO
4

において、スピン

軌道相互作用に起因して、通常のスピン

S=1/2 モット絶縁体ではなく、有効全角運動

量 J
eff

=1/2 モット絶縁体が実現することが見

出され、注目を集めている。 

 一方、希土類化合物やアクチノイド化合物

などの f 電子系では、スピン軌道相互作用が

大きく、全角運動量で表現される多極子の自

由度を用いて多体電子状態を記述するのが

良い視点を与える。磁気秩序は双極子の秩序、

軌道秩序は電荷分布の異方性を記述する四

極子の秩序であり、さらに八極子など高次の

多極子が関与する可能性まで含めた多極子

物性の研究が展開されている。特に最近、j-j

結合に基づく理論的枠組みが整備され、これ

まで d電子系研究で培われてきた場の理論や

高精度数値計算などの現代的手法が f電子系

研究にも広く適用されるようになった。 

 d 電子系と f 電子系の軌道の役割は、従来

個別に論じられてきたが、j-j 結合を積極的

に活用することで、両者を統一的視点に立っ

て理解できると期待される。こうした立場の

下、本研究者はこれまで、d 電子系と f 電子

系の磁性に関して、多軌道電子模型の基底状

態の解析に取り組んできた。本研究では、こ

れまでの d電子系と f電子系の基底状態の研

究をより有機的に結びつけて、スピン軌道複

合ダイナミクスの研究に発展させる。 

 

２．研究の目的 

 d 軌道と f 軌道の個性によってスピン軌道

複合状態にどのような相違点・類似点が生じ

るのか、それが磁場や電場に対する動的応答

にどう反映するのかを明らかにし、両者のス

ピン軌道複合物性を統一的観点から理解す

ることを目的とする。特に、d 電子系と f 電

子系をつなぐ架け橋として、スピン軌道相互

作用が顕著な 5d遷移金属酸化物 Sr
2

IrO
4

を念

頭において、d 電子系におけるスピン軌道相

互作用の効果を調べ、f 電子系での多極子物

性とも絡めた研究を展開する。 

 時間依存 DMRG などの高精度数値計算手法

を駆使した理論解析により、多軌道電子模型

の動的物理量、光パルスや振動磁場に対する

動的応答の解析を行い、多軌道強相関電子系

の非平衡実時間ダイナミクスの性質と物理

的メカニズムの解明を目指す。 

 

３．研究の方法 

 数値対角化や DMRG などの数値計算手法を

駆使して、強相関電子模型の基底状態と励起

ダイナミクスについて、多角的な解析を行っ

た。特に、非平衡実時間ダイナミクスに関し

て、時間依存 DMRG による解析を遂行した。

以下にその具体的な計算手法を述べる。 

(1) 多軌道系の光誘起相転移 

 時間変動する電場下の一次元 e
g

軌道縮退

ハバード模型に基づいて、非平衡条件下での

スピン軌道状態の挙動やダブロン形成の実

時間ダイナミクスを調べた。まず初期状態と

して DMRG で基底状態を求める。時刻ゼロで

振動電場をスイッチオンして、波動関数の時

間発展を時間依存 DMRG により計算する。各

時刻の波動関数を用いて期待値を計算する

ことで、物理量の時間発展が求められる。 

(2) 波束ダイナミクスと輸送現象 

 一次元拡張ハバード模型で相互作用のな

い金属領域と相互作用のある領域を接続し

た接合系を考え、接合界面での透過・反射現

象を調べた。まず DMRGで基底状態を求める。

得られた基底状態にガウシアン型演算子を

作用して、金属領域に電子の波束を生成した

状態を初期状態として、波動関数の時間発展

を時間依存 DMRG で計算する。金属領域で生

成された波束は、時間発展とともに相互作用

領域に向かって伝播し、接合界面に衝突して

透過・反射現象を示す。 

 数値計算を遂行するにあたっては、本科研

費により購入した計算機クラスターを活用

した。 

 

４．研究成果 

(1) スピン軌道相互作用が顕著な 5d 遷移金



属酸化物の典型物質 Sr
2

IrO
4

を念頭に、スピ

ン軌道相互作用を含む t
2g

軌道ハバード模型

の基底状態を数値対角化や DMRG によって調

べた。スピン軌道相関関数を詳細に解析した

結果、スピン軌道相互作用と電子相関の競合

により、異方的な電荷・スピン分布を持つ特

異な量子状態が実現することを明らかにし

た（図 1）。スピン状態は、スピン軌道相互作

用によって上向きスピン状態と下向きスピ

ン状態が混じり合うため、スピン一重項状態

から有限スピン状態に変化する。また、軌道

状態が複素数係数で混じり合った複素軌道

状態が実現する。すなわち、スピン軌道相互

作用により、基底状態はスピン一重項から有

効全角運動量一重項へと変化する。また、多

極子相関関数の解析から、磁気双極子および

それと同じ対称性を持つ磁気八極子の相関

が優位となることを見出した。 

 光学伝導度の解析を行い、電荷励起スペク

トルのピーク構造がクーロン相互作用やス

ピン軌道相互作用に応じてどう変化するの

かを議論した。 

 スピン軌道相互作用の下での超伝導の可

能性を探究するため、梯子格子模型に DMRG

を適用して、クーパー対形成のための束縛エ

ネルギーを調べ、超伝導発現に有利な条件を

議論した。 

 5d

5

電子配置のイリジウム化合物では、スピ

ン軌道相互作用により軌道自由度が消失す

るが、Ta

4+

や Os

7+

など 5d

1

電子配置を持つ場合

は、スピン軌道相互作用の影響下でも軌道自

由度が活性である。こうした電子数が異なる

場合の基底状態について解析を行い、軌道自

由度活性な系において高次の多極子秩序が

実現する可能性を指摘した。 

 

(2) マンガン酸化物など多軌道強相関電子

系の光誘起相転移の基礎的性質を明らかに

するために、時間変動する電場下の一次元 e
g

軌道縮退ハバード模型の非平衡実時間ダイ

ナミクスを時間依存 DMRG によって調べた。

振動電場を印加すると、時間発展とともにダ

ブロン数が増加していき、ホロン・ダブロン

のキャリアが生成される。それに伴って、ス

ピン一重項二量体が形成され、反強磁性スピ

ン相関は抑制されることが分かった。一方、

ダブロンのペアホッピングによって強軌道

状態が壊されることを見出した。これは、多

軌道系特有のペアホッピング機構がスピン

軌道複合ダイナミクスにおいて重要な役割

を果たしていることを示している。 

 

(3) 量子細線など低次元ナノ構造の輸送特

性を波束の実時間ダイナミクスという観点

から明らかにするため、一次元拡張ハバード

模型接合系に時間依存 DMRG を適用して、接

合界面での透過・反射現象を調べた。一次元

拡張ハバード模型の基底状態は、サイト内ク

ーロン相互作用 Uおよび隣接サイト間クーロ

ン相互作用 V によって様々な状態を取るが、

それに応じて輸送現象も特徴的なものが観

られる。 

 U>0, V=0 の金属/モット絶縁体接合では、

電荷ギャップを反映して、電荷波束が接合界

面で完全反射するのに対して、スピン波束は

モット絶縁体領域に侵入して、スピン注入の

状況が実現することが分かった。 

 U<0, V=0 では、基底状態は電荷密度波状態

と超伝導状態が縮退した状態である。粒子正

孔対称性から、U<0, V=0 の電荷波束・スピン

波束は、U>0, V=0 のスピン波束・電荷波束と

等価な振る舞いを示す。 

 U<0, V<0 の金属/超伝導接合では、電荷波

束が反射される際にホールとして反射され、

アンドレーフ反射の様相を波束の実時間ダ

イナミクスという非平衡現象の観点から捉

えることができた。 

 

(4) LiCuVO
4

など強磁性フラストレート鎖の

磁場相図において、高磁場でスピン多極子状

態が実現することが見出され、注目を集めて

いる。この新奇磁気状態をスピンダイナミク

スの観点から明らかにするために、最近接強

磁性-次近接反強磁性相互作用が競合する一

次元フラストレート量子スピン系の磁場中

スピンダイナミクスについて、動的 DMRG を

用いた大規模数値計算によって調べた。磁気

励起スペクトルの磁場平行成分と磁場垂直

成分を解析した結果、磁気相関の異方的な振

る舞いを反映して、磁場平行成分と磁場垂直



成分とで異なる磁気励起構造を持ち、それら

が磁場とともに変化していく様相を明らか

にした（図 2）。磁場平行成分では、ギャップ

レスモードが現れ、スペクトル強度のピーク

位置がπ/2から低波数側に磁化mに応じてシ

フトする。一方、磁場垂直成分では、2 マグ

ノン束縛状態の形成を反映してギャップモ

ードが現れ、飽和磁場に近づくにつれてピー

ク位置がπ/2 から低波数側にずれることが

分かった。 

 低次元フラストレート磁性体において見

出されたスピン多極子状態と、スピン軌道相

互作用系の多極子状態の関連は興味深い問

題であり、今後の研究課題として取り組む予

定である。 
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