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研究成果の概要（和文）：電子相関による導体-絶縁体転移（モット転移）の幾つかの性質を、多体変分理論に
基づく数値計算により調べた。長年不可能であった伝導性の指標であるドゥルーデ重みの計算を、コーンの方法
に位相因子を導入することで理論的な解決に至った。この方法を局所カレントのある状態に適用し、交替磁束状
態の安定性についての理論的矛盾を解決した。
　モット絶縁体の局在長についてベリー位相の理論に基づく計算を行い、この方法でモット転移点の決定が可能
であることを示した。また、ドープされたモット絶縁体においてパンドくりこみ効果の計算を行い、反強磁性状
態が著しく安定化することを示した。

研究成果の概要（英文）：Properties of conductor-insulator (Mott) transitions owing to electron 
correlation were studied, using numerical calculations based on a many-body variation theory. We 
theoretically resolved a long-standing problem of a useful index for conductivity, Drude weight, by 
combining Kohn's method with introduction of configuration-dependent phase factor into the wave 
function. This scheme was successfully applied to a local current state, and a theoretical 
contradiction in stability of the staggered flux state was resolved. 
 We also calculated localization length of Mott insulators on the basis of Berry-phase theory. As a 
result, it was shown that we can usefully determine Mott-transition points with this scheme. 
Furthermore, we performed a series of calculations by introducing band-renormalization effects for 
doped Mott insulators, and showed that antiferromagnetic states become extremely stable. 

研究分野：物性理論
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１．研究開始当初の背景 

強い電子（粒子）間相互作用に起因する導体
-絶縁体転移（モット転移）の物理（モット物
理）は、最近以下のような物性の領域で実験
的に大きな進展があり、新たな問題意識の下
で再びその重要性が話題となっている。 

 i) 銅酸化物超伝導体の少量ドープ域（ドー
プされたモット絶縁体）での超伝導と常伝導
状態の様々な異常な性質の発見。 

 ii) 有機超伝導体κ-ET 塩での圧力による
非磁性モット転移の観測。 

 iii) 光学格子上の冷却原子気体（フェルミ
オンおよびボソン）では、電場や磁場を制御
することによりモット転移が観測される。そ
の際、モット転移の本質であるダブロンとホ
ロン（D-H）の束縛---電子系での観測は難し
い基礎物性---が原子顕微鏡で観測された。 

 iv) 光励起により、モット絶縁体は金属化
され、ピコ秒程度の短時間で絶縁体に緩和す
ることが観測された。 

 こうした実験での新展開に対し、モット転
移の理論に関しては、多体問題を取り扱う難
しさのために、定性的理解に留まっているの
が現状である。新たな方法を求め、定量的か
つ明瞭な理解を得ることが緊要である。 

 

２．研究の目的 

モット転移は、運動エネルギー(W：バンド幅)

と相互作用エネルギー(U)の競合によって、
通常 U～Wで起こる。従って U/W値の 0か
ら∞までを、高い信頼性で定量的計算ができ
る方法が必要である。変分モンテカルロ
（VMC）法は、動的平均場法と並んで、その
数少ない例だが、幾つかの重要な未解決の問
題があった。例えば以下の例が挙げられる。 
 1) 電気伝導性を量るドゥルーデ重みがモ
ット絶縁体領域でも有限（つまり金属）とな
ってしまうこと。ちなみにその他の関連する
物理量はモット絶縁体を上手く記述できた。 

 2) モット絶縁体の絶縁性の強さを絶縁体
側から定量的に示す指標（局在長）の計算が
為されていなかった。 

 3) ドープされたモット絶縁体（銅酸化物な
ど）で現れる擬ギャップ状態の有力な候補で
ある（交替磁束などの）ループカレントを持
つ状態の計算に対し、変分理論内で整合性が
ない結果が得られていた。 

  本研究では、これまでに培った VMC 法
の経験を基にこれらを解決し、上述のモット
物理に関する最近の実験のメカニズムを、物
理的に理解することを目的とする。 

 

３．研究の方法 

本研究では多体変分法に則ってこの問題を
考え、変分期待値の計算には数値的に精確な
評価が可能な VMC 法を用いる。この方法の
核心は、考えている系の物理の本質を波動関
数に盛り込むことであり、本研究では、まず
パラメーター数を絞って本質を掴む変分パ
ラメーターが何かを追求する。VMC 法は今

世紀に入って（万単位以上の）多パラメータ
ーを安定的に最適化する方法が開発され、格
段に精度の良い結果が得られるようになっ
ている。この方法で計算を行った結果が、上
記核心を担う小数の変数の結果と定性的に
同一であれば、本質的変数が何かを確認でき、
それによりメカニズムが掴める。 

 (a) 本研究では、まずモット物理の領域
（U>W）でドゥルーデ重みを正しく計算する
ための因子を見出す。その際コーンの方法を
用いる。また、同様の因子がこの領域でカレ
ントを持つ状態に対して不可欠であること
を、交替磁束状態に対して立証する。さらに
他のループカレント状態に適用して、その安
定性について議論する。 

 (b) 次に、ベリー位相理論を用いて、モッ
ト領域における局在長の計算を行う。 

 (c) さらに、ドープされたモット絶縁体の
領域で、様々な状態において、バンドくりこ
み効果（BRE）が如何に効くかを考える。こ
れまで、常磁性（正常）状態や反強磁性状態
における BRE は技術上の問題で計算されな
かったが、本研究ではそれを克服する。基底
状態の精確な計算は、励起を考える際に不可
欠である。 

 
４．研究成果 
  

(1) ドゥルーデ重み D の計算 

20年余り前、コーンの方法を用いて多体変分
法で D を計算した Millis-Coppersmith は、
通常のダブロン-ホロン束縛を導入したのみ
の波動関数では、モット領域でも D>0 とな
り、この点でモット転移が記述できないこと
を示した。多くの研究者がこの問題を解決で
きなかった。我々は試行錯誤の結果、パイエ
ルス位相としてカレントを持たせる場合、モ
ット物理の領域では、波動関数に位相因子の
補正が必要であることに気付いた。ホッピン
グする電子の周辺の電子配置に依存した
D-H 束縛の効果を位相因子にも導入するこ
とにより、この 20 年来の問題を解決した。
さらに多変数最適化により、このただ一つの
位相変数が本質であることを確認した。 

 

(2) ループカレント状態について 

銅酸化物超伝導体の擬ギャップの候補であ
る交替磁束状態は、t-J 模型では正常状態よ
り大きく安定化することが判っていたが、ハ
バード模型では様々な研究で安定化しない
という結果であった。多体変分法での原因は、 
(1)と同様にモット領域でこの状態を考える
際、波動関数に位相因子が欠落していたため
であった（t-J 模型では交換稿は位相を変化
させない）。適切に位相因子を導入すること
でこの問題は解決され、ホールドープ系銅酸
化物の場合、相分離への不安定正もなく、交
替磁束状態が正常状態より安定化すること
を示した。また C. Varma が提唱した別の
ループカレント状態は全く安定化しないこ



とが解った。局所電子配置に依存した位相因
子は、強相関系のカレントを持つ状態には不
可欠で、今後の様々な展開が予想される。 

 

(3) 局在長ξの計算 

ハーフフィルドのハバード模型に対して、ベ
リー位相を用いたξの計算を常磁性、反強磁
性および d-波超伝導状態を用いて計算した。
U/t 値を∞から減少させると、後ろの二者で
のξはモット転移点で発散するように急激
に増大するが、前者では弱相関領域でも
U/t>0 であればスレーター型絶縁体なので、
U/t=0 に向かって発散するような結果が見ら
れた。このように、モット絶縁体側からの局
在長については予想通りの結果を得たが、こ
の方法ではξが求める際に、座標の平均値の
逆数を用いるため、VMC 法の統計誤差によ
りξが大きな場合は精確な結果を得ること
が困難であり、今後の課題である。 

 

(4) バンドくりこみ効果 

これまで多体変分法を用いて常磁性（正常）
状態や反強磁性状態のバンドくりこみ効果
を調べる研究は皆無であった。主な理由は、
有限系に対する変分の最適化で、エネルギー
曲面の微分を用いる準ニュートン法や確率
再配置法などが使えないためである。本研究
では反強磁性状態に対しては、各パラメータ
ーの線形最適化を丹念に忍耐強く繰り返す
ことで、最適化を成し遂げた。 

 ハバード模型に対する結果として、ネステ
ィング条件を満たすようにバンドがくりこ
まれるために、反強磁性状態が著しく安定化
することが解った。それにより、モット転移
近傍の少量ドープ域の相図は、従来のもの（d-

波超伝導が優勢）とは大きく異なり、反強磁
性状態が広いパラメーター空間を占有する
ことが解った。この実験と齟齬する結論は、
動的平均場近似などの他の最近の信頼性の
ある方法の結果と整合しており、その原因の
究明は緊要な研究課題となっている。 
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