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研究成果の概要（和文）：メビウスの帯など新奇な形状を持つトポロジカル結晶中の構造および物性を明らかにするた
めに，メゾ・スケールの現象を理論的に取り扱うための理論構築を行い，さらにそれに基づいて形状や幾何学が問題と
なるような物理系における新奇物理現象の探求を行った。具体的には，トポロジカル結晶中に生じる電荷密度波のダイ
ナミクスを準粒子というミクロな対象と凝縮体というマクロな対象との相互作用まで含めて正確に扱えるような，時間
に依存するギンツブルグ・ランダウ理論の構築を行った。また，高温超伝導体を記述するt-Jモデルに基づいて，メゾ
・スケールにおけるゆらぎや界面効果を現象論的なアプローチと微視的理論を用いて解析した。

研究成果の概要（英文）：In order to clarify the crystal structures and novel physical properties of 
topological crystals, such as moebius-strip crystals, we have constructed theoretical frameworks to treat 
various mesoscopic phenomena, and also investigated physics in the systems where topology and geometry 
are important. Especially, we developed a new time-dependent Ginzeburg-Landau equations, in order to 
study the charge density wave dynamics in topological crystals, taking into account the interplay between 
microscopic quasi-particles and macroscopic condensate. We also studied the fluctuations and surface 
effects of the cuprate high-Tc superconductors at mesoscopic scales, based on phenomenological and 
microscopic treatment of the t-J model.

研究分野： 物性理論
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１．研究開始当初の背景 
 
近年，カーボンナノチューブなど、その幾何
学的に新奇性を持ち、電子材料としてもユニ
ークな物質が大きな注目を集めている。これ
以外の素材でも、ナノチューブと同様の形状
を持つ単結晶が発見されている（NbSe3, 
MoO2, TaS3, MoS2など）。特に北大の丹田ら
は、2002 年に従来、針状結晶としてしか合
成されていなかった NbSe3 のチューブやリ
ング状単結晶の合成に成功し、さらに「メビ
ウスの帯状単結晶」という極めて新奇性の高
い物質が合成可能であることを示した。これ
らの事実は、チューブ状単結晶が、炭素のみ
の示す「特殊な」状態ではないということを
雄弁に物語っている。この物質群はトポロジ
カル結晶という、ミクロとマクロの中間に存
在し、従来の３次元的な結晶とは異なる、メ
ゾ・スケールの新しい物質群として位置づけ
ることが出来る。 
 これらの物質の物性解析には、ミクロな原
子・分子レベルでの第一原理計算・分子動力
学とマクロな連続体レベルでの弾性体力学
やレオロジーといった理論を段階的につな
ぐ、マルチスケール手法の開発が必要となる。
われわれはこの観点から、それらを取り扱う
理論的枠組みに関する予備的な研究を行っ
てきた。例えば、円筒状結晶において位相欠
陥の自由度そのものに着目し、自由エネルギ
ーを計算することで、結晶の大きさに応じて
位相欠陥分布および結晶の形状が変化する
ことを見出した。この相図は実験的にも妥当
性が確認されつつある。また，物性の観点か
ら，トポロジカル結晶についても研究を行っ
てきた。（例えば，メビウスの帯型超伝導体
の Little-Parks 効果についての，Ginzburg 
-Landau 方程式や Bogoliubov-de Gennes 方
程式に基づく解析）しかし、より現実的な大
きさの系で、さらに結晶の曲率まで加味して、
同等の計算を行うことは現在の計算機性能
では不可能であり、新しい方法論が必要であ
る。さらに、近年グラフェンが作成され，注
目されている。 
 以上のような観点から、トポロジカル結
晶・ナノ結晶の物理を明らかにするために、
ミクロとマクロをつなぐ、マルチスケール理
論が不可欠であると考えて、本申請に至った。 
 
２．研究の目的 
 
（１）物性や物質構造の解析のためのメゾ・
スケールにおける有効理論の構築 
 本研究の目的は，結晶学や物性物理学にお
いて，ナノスケールのトポロジカル結晶に適
応可能な新規理論の展開を目指すことであ
る。電荷密度波や超伝導秩序を示す NbSe3 等
から成るトポロジカル結晶においては、幾何
学的に特異な形状の効果により、通常のバル
ク結晶では見られない秩序状態が現れうる
と考えられる。これは結晶の形状変化によっ

て格子定数が変化し、それにともなう電子の
飛び移り積分の変化が秩序状態に影響をお
よぼすと考えることができる。このような状
況を理論的に解析するために，超伝導や電荷
密度波(CDW)状態を、tight binding モデルか
ら、Bogliubov-de Gennes 方程式を用いて、
また GL 自由エネルギーを微視的に導出する
ことによってシミュレートするための理論
的枠組みを構築することを目的とした。当初
はさらに，結晶の３次元的な形状を位相欠陥
のダイナミクスとして記述する「位相欠陥動
力学」など，ミクロな理論とマクロな理論を
折衷的に扱う手法によるマルチスケール理
論を構築も目指した。 
（２）トポロジカル結晶などメゾ・スケール
の系における新奇物理現象の解析 
 さらに，もう一つの柱としては，従来あま
り扱われてこなかったような，トポロジカル
形状に起因する特殊な界面効果などメゾス
コピックな物理現象の解析手法の開拓と新
奇現象の発見であった。マクロとミクロをつ
なぐ理論として、「準古典近似の手法」をナ
ノ・スケールの現象に適用する可能性につい
て模索することで、準粒子束縛状態や界面状
態等に対するトポロジカルな境界条件の影
響を矛盾なく取り扱うことを目指した。また，
これによってトポロジカル結晶の超伝導や
CDW 秩序などの物性について明らかにするこ
とも目的とした。 
 
３．研究の方法 
 
（１）メゾ・スケールの電荷密度波のダイナ
ミクスを取り扱うための手法の開発 
 本研究の大きな目標として，トポロジカル
結晶中のCDWなどの興味深い物性現象を記述
するための枠組みの構築がある。このために，
われわれは従来からCDWにおいて議論されて
きた時間に依存するギンツブルグ・ランダウ
理論（TDGL）の再定式化を試みた。まず，現
象論的なレベルで TDGL を導出し，その数値
シミュレーションを行うことで，実施の物理
現象との比較によって理論的な妥当性の検
討をおこなった。さらに，微視的な理論に基
づく導出の可能性について検討を行うこと
によっても，理論の高精度化を図った。 
（２）高温超伝導体におけるゆらぎと新奇界
面現象の解析 
 興味ある物質系として銅酸化物高温超伝
導体に着目し，t-J モデルに基づく秩序相の
解析を行った。メゾ・スケールでの現象にこ
のモデルを適用する際に問題となる，ゆらぎ
と種々の秩序の競合状態を解析するために，
まず平均場近似の範囲内で，t-J モデルの平
衡状態を詳細に解析した。次に，この系にお
うける熱的なゆらぎを，平均場近似を越えて
取り入れるための計算手法について研究を
行った。 
 
 



図３：秩序変数の振幅の時間発展 

図１：シミュレーションに用いた系の形状 

図４：t-Jモデルの平均場の相図 

４．研究成果 
 
（１）電荷密度波における時間に依存するギ
ンツブルグ・ランダウ方程式 
 われわれは，TDGL の構成法について研究を
行ってきたが，その成果に基づいて新規 TDGL
を提案した。従来の TDGL は準粒子の自由度
を積分して消去することによって得られて
いたが，この方法では準粒子と凝縮体の間で
の電荷のやり取りが上手く記述できない。こ
の点は，CDW の滑り伝導における電流電極付
近での位相滑りなどの記述において不十分
である。われわれは，最も単純な１次元 CDW
をモデルとして考察し，右向きと左向きに進
む電子の化学ポテンシャルを別個に考慮す
ることによって，準粒子と凝縮体のダイナミ
クスを統一的に記述できる TDGL のプロトタ
イプを見出した。この方程式は次の通りであ
る。（論文①参照） 
 １つ目は，凝縮体の TDGL であり， 
 
  
 
 
 
 
で与えられる。 ∆ が CDW の秩序変数，α が
CDW のピン止めを表す項である。（詳細は，
論文参照）従来のものと似ているが， µsお
よび µa が右向きと左向きに進む電子の化
学ポテンシャルの和および差である。 
 さらに，準粒子の運動を記述する
Boltzmann 型の方程式が必要となる。これ
に関しては，次のように仮定した。 
 
 
 
 
 
jおよび ρ ，それぞれ電流と電荷密度であ
る。これらの方程式を連立してとくことによ
って，CDW の運動を解析することが出来る。
本研究では，図１のように，電流電極からの
電流の流入を仮定して，数値計算を行い， 
 
 
 
 
 
 
 
電流とそれによって生じる電圧の関係を求
めた。その結果，図２のように非線形な I-V 
特性が再現で来ることが分かった。さらに，
秩序変数のダイナミクスを可視化すること
によって，図３ようなグラフを得た。グラフ
は ∆ をプロットしたもので， tは時間を表
す。位相の滑りが周期的に生じる様子（図の
周期構造）が分かる。 
 本研究において導出した方程式は，その後 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
も微視的な理論からの導出を継続して行っ
ており，いくつかの新しい修正点が見つかっ
た。しかし，大枠では妥当であることが確認
されている。現在は，これらの方程式に基づ
いてさらなる数値シミュレーションを行っ
ており，最終的にトポロジカル結晶中の CDW
に関しても解析可能なところまで近づいて
いる。 
 
（２）高温超伝導体におけるゆらぎと新奇界
面現象の解析 
 特徴的な結晶構造を持っており，界面や形
状の効果が大きいと期待できる銅酸化物高
温超伝導体に関して t-Jモデルに基づく研究
を行った。まず，平均場近似の範囲で秩序相
の構造を明らかにすることを行った。この点
に関しては，既に先行研究があり，ある程度
詳細な相図が明らかになっているが，本研究
ではギンツブルグ・ランダウ理論に基づき，
その秩序変数に関する展開の更に高次を解
析することによって，相転移の詳細を解析し 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図２：電荷密度波の I-V 曲線 



た。（論文⑤参照）この研究ではまず，反強
磁性秩序に注目して調べた。図４がドーピン
グ率および温度の平面で表した反強磁性相
の相図である。IC のインコメンシュレート相
は，さらに結晶軸との方向性によって 2つに
分類されることが分かった。さらに，高ドー
ピング側（図の TP より右）では，相転移自
体が１次転移となることが分かった。 
 さらに，ゆらぎを使う手法に関しても研究
を行い，ゆらぎを考慮すると反強磁性相転移
温度は平均場近似でものよりも低温側に有
為にシフトすることを見出した。 
 また，研究分担者を中心として，t-J モデ
ルで記述される系の界面付近における秩序
相に関しても研究を行った。（論文②〜④参
照）その結果，YBCO 系の(1,1,0)界面におい
ては，時間反転対称性を破る flux 相が，ド
ーピングの広い領域において安定に存在す
ることが示された。このことは，例えば実験
で，YBCO の ab 面に接合された正常金属との
間でゼロ・バイアス・コンダクタンスの分裂
等，時間反転対称性の破れが観測されている
にも関わらず，自発磁場が存在しないことを
コンシステントに説明できる可能性が有り，
大きな成果であると言える。 
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