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１．研究計画の概要 
 近年遷移金属酸化物など強相関電子系の
デバイス応用への関心が高まっている。これ
は、強相関電子系では様々な量子相が競合し
ているため、外部からの小さな摂動により、
秩序相間の移り変わりやそれぞれの相とは
全く違った量子現象が現れるからである。例
えば、強磁性金属を 2つの超伝導体ではさむ
ことにより、強磁性金属中に両超伝導状態
(ゼロ状態)とは違った超伝導状態(π状態)
が誘超される。このような電子の各自由度の
示す性質や秩序がお互いに競合し様々な量
子現象が現れる量子競合相の問題では、遷移
金属酸化物だけでなく、分子性の有機化合物
や生体物質についても重要である。また、
様々な物質の界面で電子が閉じ込め効果を
受ける時にも同様のことが期待される。 
 しかし現象が多体効果に基づくことから、
定量的研究は容易ではない。理論的には数値
シミュレーション法が有力であり、多くの研
究が行われているが、非常に単純化したモデ
ル計算が中心であり、物質の個性を取り込む
段階には至っていない。しかし、強相関電子
系では様々な量子相が微妙に競合すること
から、物質の個性を取り入れた研究が重要で
ある。本研究では、多体電子系の数値計算法
を用いて、強相関電子系における競合する相
の関係を明らかにし、その競合から生じる新
奇な量子現象を引き出す。 
 
２．研究の進捗状況 
 強磁性半導体は、半導体中の電子と磁性イ
オンが相互作用として生じるユニークな物
性を示す。そのためその磁性と伝導の研究に
は半導体の電子状態と強磁性を引き出す電

子相関を同時に考慮する必要がある。  
 我々は、半導体の電子状態を求める第一原
理計算プログラムと磁性イオンの電子相関
を取り扱う量子モンテカルロ計算プログラ
ムを結合させる数値シミュレーションプロ
グラムを完成させた。この手法は第一原理計
算で求めた電子状態を、アンダーソンの不純
物に対するハミルトニアン、いわゆるハルデ
ン・アンダーソンモデルにマップし、このモ
デルハミルトニアンを量子モンテカルロ計
算する、というものである。 
 このプログラムを用いて、（Ga，Mn）As の
強磁性発現機構とその物性を研究した。その
強磁性はエネルギーギャップの中に生じる
不純物準位が支配している。当研究により、
この不純物準位の特性とその温度依存性を
詳細に調べることが可能になった。 
 我々はこの手法を遷移金属不純物を含む
ZnO にも応用した。特に（Zn、Mn）O は透明
磁石の可能性が注目されている。しかし、実
験的には十分に確証されているとは言えな
い状況にある。開発した数値計算プログラム
により、この物質に対して次のことを明らか
にした： 
（１） ZnO で出現する結晶構造のなかで、
Zincblend 型構造が強磁性にとって有利であ
る。 
（２） p－型半導体では強磁性が出現する
ことが、n-型では出現が困難である。 
 また、近年磁性イオンを含まない強磁性体、
「d0-強磁性体」の可能性が注目される。例
えば、MgO 結晶中に N イオンを導入すること
により Nイオン中に局在した電子が強磁性を
発現する可能性がある。MgO はトンネル磁気
抵抗素子のトンネル障壁として利用される
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ことから、トンネル障壁に磁性を導入できれ
ば様々な新しい発展が期待される。我々は上
記のプログラムを Nイオンを含む MgO にも拡
張し、室温強磁性の可能性を示した。 
 
３．現在までの達成度 
 ①当初の計画以上に進展している。 
（理由）特に、磁性半導体に関する研究では、
Nature Materials, Physical Review Letters
など、被引用度の高い有力雑誌に出版してき
たほか、編集者推薦論文に選ばれるなど、研
究コミュニティーの関心を集め、この分野の
研究推進に貢献してきた。その他にも、多く
の成果を有力雑誌で報告した。また、国際会
議などにおいても多くの招待講演を行って
きた。 
 
４．今後の研究の推進方策 
 本研究で開発してきた数値計算プログラ
ムを活用し、物質の個性を取り込んだ強相関
電子デバイス開発の指針を見出していく。 
 
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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