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研究成果の概要（和文）：スピン軌道相互作用が強いｆ・ｄ電子系化合物を対象として、時空反転対称性の自発
的な破れによって生じる量子伝導と光学応答を開拓し、その微視的な起源を明らかにした。特に、UNi4Bにおけ
る強的トロイダル秩序による電流磁気効果の予言、α-Cu2V2O7に対する非相反なマグノン励起の予測、Co4Nb2O9
で見られる特異な磁気電気効果の微視的起源の解明、単層ハニカム模型によるスピン・軌道秩序と非対角応答の
全容の解明などの成果を得た。また、これらの特異な交差相関現象を統一的に理解するために、時空反転対称性
の偶奇性で分類されたクラスター多極子と混成多極子という概念を構築し、その微視的な数学的表現を導いた。

研究成果の概要（英文）：We have developed the quantum-conducting phenomena and exotic optical 
responses driven by spontaneous symmetry breaking of space-time inversion symmetry for f- and 
d-electron systems with strong spin-orbit coupling. We have elucidated their mechanism from the 
microscopic point of view. Especially, we have achieved the following results: (1) the prediction of
 magneto-current effect in UNi4B showing vortex-like magnetic ordering, which is regards as the 
ferroic toroidal ordering, (2) the prediction of non-reciprocal magnon in the zig-zag structure 
corresponding to α-Cu2V2O7, (3) microscopic understanding for peculiar magneto-electric effect 
observed in Co4Nb2O9, (4) comprehensive understanding of cross correlations based on two-band 
Hubbard model on the honeycomb lattice. Moreover, we have developed the theoretical framework of 
argumented multipoles, namely, cluster and hybrid multipoles, which are very useful to analyze a 
variety of cross-correlated phenomena in s
systematic way.

研究分野： 物性理論
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１． 研究開始当初の背景 
 
(1) 空間反転対称性のない系の超伝導、マル

チフェロイックス、トポロジカル絶縁体など
の研究が盛んに行われているが、これら
の系においては、スピン軌道相互作用と
反転対称性の欠如が重要と考えられてい
る。通常、空間反転対称性の欠如は、結
晶構造に由来するものであり、自由にコン
トロールできるものではない。 
 

(2) 電子系の秩序にともなって発生する空間
反転対称性の自発的な破れに着目して、
上記の特異な現象を積極的にコントロー
ルするという視点からの研究はほとんど行
われていなかった。ハニカム構造などの原
子サイトに反転中心を持たない結晶群に
おける電子系の秩序は、自発的な反転対
称性の破れを引き起こす、という点に着目
して、時空反転対称性の破れを自在にコ
ントロールし、相転移とともに発現する新し
い量子伝導や光学応答を積極的に開拓
することが重要との認識に至った。 

 
 
 
２．研究の目的 
 
(1) スピン・軌道相互作用が強いｆ・ｄ電子系に
おいて自発的な時空反転対称性の破れが創
出する量子伝導と光学応答を開拓し、その微
視的な起源を明らかにする。特に、絶縁体に
おけるマルチフェロイックスだけでなく、伝導系
におけるスピン制御や電流による歪み応答な
どの非対角応答を開拓する。 
 
(2) マルチフェロイックスに代表される非対角
応答は、時空反転対称性の偶奇性を転換す
る応答であり、時空反転対称性の偶奇性によ
って分類される多極子自由度と密接な関係が
ある。上記の量子伝導や光学応答の微視的な
理解には多極子自由度という視点が重要とな
るため、その微視的な理論を整備する。 
 
 
 
３．研究の方法 
 
(1) 空間反転対称性が破れた状況で活性化
する磁気四極子やトロイダル双極子、複数サ
イトにまたがる多量体自由度を、一般化された
多極子として扱うための表現論を構築する。ミ
クロな理論模型や観測量を一般化多極子を用
いて整理することで対称性に関する見通しが
良くなり、新現象の解析と予言が容易になる。
ハニカム構造、ダイアモンド構造など原子位置
に反転中心のない結晶構造に着目して、その
特徴を捉えた多軌道模型を構築する。 
 
(2) 構築した多軌道模型に基づき、自発的な

空間・時間反転対称性の破れにともなって発
現する量子スピン伝導や非線形光学応答の
現象論を展開する。平均場近似の計算結果を
解析して、反対称スピン軌道相互作用と奇パリ
ティ多極子を用いた有効模型を導出し、量子
伝導や光学応答の発現機構と特性を定性的
に理解する。 
 
(3) 有効模型解析から得られる知見を活かし
て大規模数値計算に適したミニマル模型を構
築し、モンテカルロ法を用いて、基底状態にお
ける秩序の安定性を調べる。 
 
(4) 秩序にともなって発現する量子伝導や光
学応答に対する揺らぎの効果を解明する。特
に、転移点近傍で増大する揺らぎの効果と、
増大した揺らぎによる巨大応答の可能性を調
べる。スピン軌道相互作用を可変パラメタにと
り、電気・電流磁気効果、スピンホール効果、
光学伝導度、ファラデー効果などの物理量を
定量的に評価する。 
 
(5) 上記の微視的なモデル計算で得られた知
見を元に、典型物質の解析を行う。典型物質
として、単層カルコゲナイド MnPX3 (X=S,Se)、
磁気四極子秩序が予想される BaMn2As2、部
分秩序相でトロイダル秩序が期待される UNi4B
などが挙げられる。さらに、多量体の観点から、
擬二次元三角格子系 LiVX2 (X=O,S,Se)にお
ける三量体形成、三角形をベースにした三次
元構造をもつ AV10O15 (A=Ba,Sr)における三量
体形成、Cd2Re2O7、Pb2Ru2O7 や Pb2Ir2O7 など
のパイロクロア化合物における反転対称性の
自発的な破れが見られる物質も研究対象とす
る。 
 
(6) 空間反転対称性の破れた系におけるスピ
ン軌道選択型の金属絶縁体転移、異常な円
二色性光学応答などの可能性も追求する。 
 
 
	
４．研究成果	
	
(1) トロイダル秩序状態に発現する非対角な
電流磁気応答について理論予測を行った。ハ
ニカム構造の格子点に渦状の磁気秩序が発
生するとき、各サイトに放射状の局所電場と合
わせて一様なトロイダル秩序が発生し、それに
ともなって非対角応答が起こることを理論的に
示した。このような効果が期待される系として
UNi4B を挙げたが、長年の実験研究によって
そのような効果が実際に観測されたことにより、
新しい電流磁気効果の予言が検証された。 
 
(2) ハニカム構造上の二軌道ハバード模型を
用いて、スピンや軌道の副格子秩序状態が生
じると、空間反転対称性が自発的に破れて、
様々な非対角応答が生じることを示した。また、
各秩序に対して有効的な反対称スピン軌道相



互作用を導出した。このように自発的に現れる
反対称スピン軌道相互作用は、反転対称性が
欠如した単層カルコゲナイドが有する反対称
スピン軌道相互作用と同形であり、このような
相互作用を相転移によってコントロールできる
ことが明らかになった。このような反対称スピン
軌道相互作用は、特異な光学応答、電気磁気
効果、磁気弾性効果やトポロジカル転移の起
源であり、そのような効果はすべて相転移によ
ってコントロールできることを意味する。 
 
(3) 局所的な反転対称性の破れを持つ系に
おいて発現するトロイダル磁気秩序状態の集
団励起構造を計算し、波数空間で非対称なマ
グノン分散が現れることを明らかにした。これら
は、α-Cu2V2O7 に対する中性子散乱実験に
より確認された。 
 
(4) 多軌道ハバード模型において、電荷の不
均一化をともなった自発的な対称性の破れに
よる反対称スピン軌道相互作用の活性化と、
それによる新規なトポロジカル物性を明らかに
した。 
 
(5) 正四角台塔とよばれる低対称なクラスタを
有する Ba(TiO)Cu4(PO4)4 に見られるマルチフ
ェロイックな性質を説明する理論モデルを構築
し、磁場中相図を明らかにするとともに、新し
い磁気誘電特性を理論的に予言した。 
 
(6) カイラル磁性体に対する伝導電子を含ん
だモデルに対するモンテカルロ計算を行い、
カイラルソリトン格子とよばれる状態における伝
導性と磁性の絡み合いの様子を明らかにし
た。 
 
(7) MoS2 に代表されるような単層ハニカム構
造をもつスピン軌道結合電子系を念頭に時空
反転対称性の破れと光学選択則の関係を明
らかにした。交替的な電荷・スピン秩序が生じ
たとき、時空反転対称性の破れにより K 点と
K’点の電流演算子の行列要素に差異が生じ、
これによりバレー選択型の光学応答が発生す
る。また、分子場の大きさに依存してトポロジカ
ル転移が生じるが、そこで光学選択則が変化
することを明らかにした。 
 
(8) Co4Nb2O9 で観測された面内磁場で制御
可能な磁気電気効果の微視的発現機構をバ
ンド計算から構築した模型によって解明した。
また、得られた模型から特異な磁気電気効果
の発現に必要な最小条件を導いた。その条件
は、単層のハニカム構造、スピン軌道相互作
用が面内成分のみをもつ、スピン軌道相互作
用が反強磁性分子場に比べて十分小さいこと、
の３点である。 
 
(9) 多サイトで定義されるクラスター多極子と
いう概念は複雑な磁気構造をもつ物質の物性
を理解する上で有用であるが、このような概念

に加えて、１サイトの多軌道にまたがって定義
される混成多極子という概念も提唱した。また、
このような多極子の量子力学的な表現を導出
した。これにより、時空反転対称性の偶奇性の
変換をともなう一般的な交差相関現象を微視
的な多極子という立場から理解することを可能
とした。また、これらの多極子は電子自由度を
表現するための完全系をなすことを明らかにし
た。 
 
(10) 三角形の量子ドット系では、近藤効果に
よって駆動される電気磁気効果があることを以
前に我々が示したが、このような効果に対する
反対称スピン軌道相互作用の影響を明らかに
した。 
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