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研究成果の概要（和文）：強相関電子系は新奇な量子現象の宝庫である。最近では、ナノからメゾスケールの自
己組織化を伴う「量子液晶」状態が金属間化合物や局在スピン系で相次いで発見され、新たな研究のフロンティ
アが拓かれた。本研究では量子液晶の基礎となる原理を明らかにするため総合的な理論研究を遂行し、多彩な量
子液晶の背後に存在する物理法則を見出すことができた。異なる専門を持つ研究者が協力して、研究開始時には
知られていなかった数々の新しいタイプの量子液晶を発見した。さらに他班の実験研究者との共同研究により量
子液晶の検証および予言を行い、量子液晶の学理の発展に貢献した。

研究成果の概要（英文）：Strongly correlated electron systems host various exotic quantum phase 
transition phenomena. Recently, "quantum liquid crystals" with nano to mesoscale self-organization 
have been discovered in both metallic and localized spin systems. In this research project, we 
conducted a comprehensive theoretical study to understand the fundamental nature of quantum liquid 
crystals. Several important and universal principles behind various quantum liquid crystals have 
been discovered in this project. The members performed fruitful collaboration and discovered many 
new types of quantum liquid crystals that were unknown at the time of the start of the research. 
Furthermore, we have verified and predicted quantum liquid crystals through collaboration with 
experimentalists from other groups. We have contributed to developing the science of quantum liquid 
crystals from the theoretical side.

研究分野： 物性理論
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研究成果の学術的意義や社会的意義
量子液晶という物性物理における新発見に対して、物性物理の各分野で独立に発展してきた異分野の理論手法を
糾合することで、その根底にある普遍的な原理を世界に先駆けて解明した。液晶秩序の持つ敏感な外場応答に注
目して、新しいデバイスの原理となる制御理論を提案した。キタエフ量子スピン液体に現れるマヨラナ粒子のよ
うな新種の素励起（固体中の新素粒子）や、非従来型超伝導などの液晶揺らぎによる創発現象を明らかにした。
さらに第一原理的手法を駆使して、金属から絶縁体に至る物質群で量子液晶状態を実現する物質設計の理論に取
り組み、重要な成果を得た。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１（共通） 
 
 
１．研究開始当初の背景 
研究開始当時、金属間化合物や量子スピン系において、量子液体相と固体相（秩序相）の中間

結合領域に、ナノからメゾスケールの自己組織化を伴う「量子液晶」状態が相次いで発見され、
強相関電子系の新たなフロンティアとして脚光を浴びていた。例えば鉄系超伝導体では軌道秩
序などの「電荷液晶」、銅酸化物では電子対凝縮が結晶の対称性を破る「電子対液晶」、量子スピ
ン系ではスピンネマティック秩序など「スピン液晶」が注目を集め始めていた。これらの秩序変
数は電子の複数自由度（電荷・スピン・軌道）が絡んだ非局所的なものが多く、特徴的な長さス
ケールの自己組織化を伴う結果、外場に対する敏感な応答性を獲得する。これら各論の発展にお
ける本研究メンバーの貢献は大きく、鉄系超伝導体における電荷ネマティック秩序の発現機構、
スピンネマティック秩序やカイラル秩序などの量子スピン系における液晶秩序に関して、各々
先駆的な研究を実施していた。そして、これらの各論の背後に、量子液晶現象として背後に統一
的な原理が存在するという認識が、研究者間で共有されつつあった。そこで、これまで各論にと
どまっていた研究をもう一段高いところから俯瞰し、量子液晶という新しい物理概念を構築す
ることで、分野全体の研究を総合的に加速させるという研究計画を立案した。 
 
２．研究の目的 
 強相関電子系は新奇な相転移現象の宝庫である。最近では量子液体相と固体相（秩序相）の中
間結合領域に、ナノからメゾスケールの自己組織化を伴う「量子液晶」状態が金属間化合物や局
在スピン系で相次いで発見され、新たな研究のフロンティアが拓かれた。例えば、鉄系および銅
酸化物超伝導体ではネマティック軌道秩序などの「電荷液晶」や、電子対凝縮が結晶の対称性を
破る「電子対液晶」が実現し、量子スピン系ではスピンネマティック秩序やカイラル秩序など「ス
ピン液晶」が実現する。これらの液晶状態は、電子がもつ複数の自由度（電荷・スピン・軌道）
が絡んだ空間的に広がった秩序変数で特徴付けられるものが多く、特徴的な長さスケールを有
する自己組織化に伴って、外場に対する敏感な応答性を獲得する。しかし量子液晶現象の統一的
な理論はなく、これまで各論に留まっていた。本申請では、各分野で独立に発展してきた異分野
の理論手法を糾合して、多彩な量子液晶の根底にある普遍的な原理を解明し、量子液晶の学理の
構築を目指す。液晶秩序の発現機構を理解して、敏感な外場応答を活用した制御理論を提案する。
量子液晶状態ではキタエフ量子スピン液体に現れるマヨラナ粒子のような新種の素励起（固体
中の新素粒子）が発現し、また秩序相近傍ではエキゾティック超伝導など液晶揺らぎによる創発
現象が期待される。こうした量子液晶物質における新規な輸送現象や非平衡現象の理論を構築
する。同時に第一原理的手法を駆使して、金属から絶縁体に至る物質群で量子液晶状態を実現す
る物質設計の理論に取り組む。 
 
３．研究の方法 
電子相関の第一線の理論研究者が集結し、遍歴性が本質である金属電子系から局在性が重要

な磁性絶縁体に至る「量子液晶現象」の普遍的原理を協力して追求する。金属電子系と量子スピ
ン系の両分野の理論研究者の協力のもと、異なる理論手法を融合して、特徴的な長さスケールを
持つ量子液晶を記述する理論の体系化を図る。本新学術のブレインとして実験班と密接に連携
を取りながら、液晶秩序変数の解明や新機能発現の理論に取り組む。 
 

(1)電荷液晶・電子対液晶の理論： 鉄系および銅酸化物超伝導体、分子性物質、重い電子系な
どで実現する多彩な液晶秩序の発現機構を理解するため、多体電子理論を発展させる。ナノスケ
ールのループカレント秩序など、新奇な液晶秩序を予言する。また液晶秩序の揺らぎが媒介する
超伝導や量子臨界現象を研究し、FeSe 原子層の高温超伝導などの新規超伝導を解明する。 
 
(2)スピン液晶の理論： 磁性絶縁体に現れるスピン液晶やスピン液体といった新規量子相を解
明するため、場の理論や大規模数値計算手法を発展させる。また、特異なスキルミオンや磁気ト
ロイダルなどのスピンテクスチャによる新規液晶相を固体中に実現する方法を提案し、それら
が誘起するマグノン整流作用といった新規な輸送現象を解明する。 
 
(3)動的性質・非平衡現象・観測理論： 実験班で観測される量子液晶の非平衡・動的現象に対
する理論を構築し、液晶状態の動的・輸送特性とそれらを担う素励起の特徴を解明する。電磁波
や熱勾配などの外場に対する液晶秩序の線形・非線形応答を解析し、液晶状態の制御法や検出方
法を提案する。フロケエンジニアリングの理論に基づき、量子液晶特有の交流外場誘起物性を予
言する。 
 
(4)第一原理物質設計： 第一原理低エネルギー有効模型導出法を駆使して電子状態を少数自由
度でモデル化し、機械学習などの方法を援用して量子液晶物質の物質設計をおこない、A01 班の
新物質開発をサポートする。 



 
４．研究成果 
本研究の期間を通じて、多彩な量子液晶の背後に存在するいくつかの普遍的な原理を解明する
ことが出来た。班内の活発な共同研究により、研究開始時には知られていなかった数々の新しい
タイプの量子液晶を明らかにした。さらに他班の実験研究者との共同研究により量子液晶の検
証および予言を行い、量子液晶の学理の発展に貢献することが出来た。 
 
(1) 電荷液晶の発現機構や安定性を明らかにするため、従来の平均場的理論を超えた多電子理
論を構築した。多体電子系の自由エネルギーFの公式を与える Luttinger-Ward 理論に、量子液
晶の特徴である非局所な秩序変数「構造因子 f(q,k)」を導入して、熱力学安定条件 δF[f]/δ
f = 0 から「線形密度波方程式」を導いた。さらにその解を用いて、F[f] を f の低次で展開す
ることで、相転移の議論に必須となる「Ginzburg-Landau 自由エネルギー」を定式化した。また、
汎関数くりこみ群理論に基づき量子液晶を研究するために、くりこみ群方程式に「構造因子 f」
を導入し、f の関数型を仮定せずに最適化する方程式を導いた。これにより、強相関金属におい
て、fが時間反転対称性を破る「ループ電流秩序」が出現することを見出した。これらの基礎的
研究に基づき、(i)ねじれ 2層グラフェンにおけるネマティク秩序、(ii) Dirac 半金属 BaNiS2 
における有限エネルギー・ネマティック相、(iii)幾何学的フラストレーションを有する強相関
金属であるカゴメ金属 AV3Sb5 (A=Cs, Rb, K) における量子液晶の研究を行い、電荷液晶に
対する統一的理解に貢献した。 
 
(2) スピン液晶に関して、非自明な磁気秩序状態と量子スピン液体という異なる角度からのア
プローチを行なった。前者については、スピン密度波の重ね合わせをスピンモアレとして捉える
新しい概念を提案した。種々のモアレパラメタの変化を通じて、磁気秩序だけでなくトポロジカ
ルな性質や創発電磁場を制御できることを明らかにし、この新概念が新規量子相の探索・設計に
有効であることを示した。後者については、スピン液体とスピン液晶の競合を調べるために、ス
ピン 1 の拡張キタエフ模型に対して、基底状態と有限温度の性質を数値的に調べた。その結果、
非自明な磁気秩序相に加えて、カイラルスピン液体相が現れることを見出し、その微視的な起源
を明らかにした。さらに、機械学習で用いられる自動微分を活用した逆問題の新しい解法を提案
した。それを用いることで、高いチャーン数を持つトポロジカル相を生み出す電子系モデルや、
強い量子エンタングルメントを持つ量子スピンモデルを自動的に構築することに成功した。 
 
(3) 超高圧下で室温に近い温度で超伝導転移温度を起こす水素化物について、第一原理経路積
分分子動力学シミュレーションを行い、量子効果と有限温度の効果が超伝導に有利な対称性の
高い結晶構造を実現することを示した。また、ニッケル超伝導体の発見をうけ、パラジウム酸
化物超伝導体の物質設計を行なった。ニッケルやパラジウムの酸化物の場合、銅酸化物高温超
伝導体と類似の電子状態を実現するためにはブロック層からの電荷移動をいかに抑えるかが重
要になる。第一原理物質探索を行い、ダイナミカルに安定なパラジウム酸化物の候補物質を複
数提案した。磁性体については、効率的な磁気構造予測法を開発し、第一原理ハイスループッ
ト計算と組み合わせ、FeS と MnAlPt が近年話題となっている altermagnet であることを示し
た。磁気伝搬ベクトルが有限の場合の磁気構造予測法の開発も行い、コバルトを挿入した遷移
金属ダイカルコゲナイドに適用し、この系がトポロジカル反強磁性体であることを明らかにし
た。この他、準周期系の電子状態を hyperyuniformity という概念で整理することを提案した。 
 
(4) 銅酸化物高温超伝導体におけるネマティシティと高温超伝導の関係に関して，変分モンテカ
ルロ法を用いて，その多様な相図の包括的な理解に努め，物質依存性を説明するためには４軌道
d-p 模型に基づいた解析が必要であることを明らかにした。また，Charge consistent な形での
LDA+DMFT および LDA+FLEX のコード開発を行い，強相関効果やスピンゆらぎを取り込ん
だバンド構造の変形効果を考慮した第一原理計算の汎用コードを構築した。 
・CISS 効果(カイラリティ誘起スピン選択性)などで注目されるカイラル物質やフェロアキシャ
ル物質を特徴づける自由度として現在，電気トロイダル自由度が注目されている。これは電荷密
度の多極子展開に内包されると考えられるが，より正確には電子カイラリティの密度分布や電
子スピンに起因する電気分極が重要であることを明らかにした。また，量子輸送を半定量的に解
析するうえで頻繁に利用される量子マスター方程式の緩和時間近似は絶縁体的伝導を記述でき
ないことが長年見過ごされてきたことを明らかにし，それを改良する簡便な方法を提案した。 
 
(5) 厳密対角化法や動的密度行列繰り込み群による「富岳」等のスーパーコンピュータを用いた
大規模数値計算により、強相関電子系や量子スピン系における量子液晶関連状態での動的・非平
衡現象を明らかにした。特に、平衡状態における動的特性に関しては、銅酸化物高温超伝導体の
ストライプ状態における非弾性中性子散乱スペクトル構造の再現や、高温超伝導体を記述する
基礎模型におけるループ状のスピン流の発現条件の解明などを行った。ポンプ光照射により生
じる非平衡現象については、モット絶縁体の動的スピン構造因子やマグノンラマン散乱の時間
変化を計算し、運動量に依存する異方的な振動構造や、モットキャップ吸収端を励起した際に現



れる異方的スピン励起構造を発見して、時間分解非弾性共鳴 X 線散乱実験に対する提案を行っ
た。さらに、動的モード分解という物性物理ではなじみの薄い手法を、時間依存する波動関数の
固有モード解析に使うための手法開発を行った。 
 
(6) (a)温度勾配、(b)レーザー、(c)強電場で誘導されるスピン液晶、スピン液体、超伝導体に
おける非平衡状態や新機能の予言で本研究領域に貢献した。(a)として、磁性体 LiCuVO4 のスピ
ンネマティック液体相におけるスピンゼーベック効果(SSE)やキタエフスピン液体相における
SSE の研究がある。前者の研究では、磁気準粒子のマグノンとマグノンペアがともに熱伝導に寄
与するが、SSE ではマグノンだけを選択的に検出できることを見出した。(b)として、周期外場
中の散逸量子系の非平衡定常状態の理論構築、反転対称性が破れたスピン液体や磁気秩序相に
おける光スピン流整流の予言、超伝導体における光渦ビーム照射によるヒッグスモードの強励
起法の提案が挙げられる。(c)として、モット絶縁体に強電場を印加してトポロジカル磁気欠陥
(スキルミオンやヘッジホッグなど)を生成する方法を提案した。また、他班の実験グループとの
共同研究でも成果をあげた。以上の成果は、いずれも液晶で重要となる空間異方性や空間構造が
要となる現象の予言や解明であり、量子液晶の学理構築に寄与する成果といえる。 
 

(7) (a) The development of a new method for numerical simulation of spin-1 magnets, with application to 

both QLC and conventional magnetism. (b) The application of this method to spin-1 Kitaev systems. (c) A 

proposal for realizing an analog of gravitational waves in quantum liquid crystals. Magnets based on spin-

1 moments are currently a very active field of research, and the results described in (a) have already attracted 

attention. For the same reason, we believe that the simulation method introduced in (b) will have a lasting 

impact. Our results for analogue gravitational waves in (c) have a strongly interdisciplinary aspect, linking 

questions studied in gravitational wave astronomy with unconventional magnets, and table-top experiments 

on cold atoms. We are excited to see where this leads. We have also enjoyed discussions with colleagues 

working on unconventional superconductivity, which we hope will inspire future research. 
 
(8)異方的な立体斥力，ならびにキラルな相互作用をもつ古典分子動力学模型の構築に成功した．
その結果，半スキルミオンなどの特徴的なトポロジカル構造が古典的な熱平衡状態において普
遍的に生じることを分子動力学シミュレーションにおいて世界で初めて示した．さらに，ねじれ
たバクテリアなどを模した，「アクティブマター」に本系を拡張した．その結果，自己駆動力の
大きさが臨界値を超えると，多数の渦が非自明な方向に回転しだすことを見出した．ここでの振
る舞いは「depinning 転移」と呼ばれる非平衡相転移として記述できることを見出した． 
 
(9) 時間・空間反転およびゲージ対称性の破れた電荷・スピン・電子対液晶相の理論形式をミク
ロな多極子の立場から表現することで、新しいタイプの電子秩序相であるフェロアキシャル秩
序相が示す非線形横磁化応答、非線形磁気歪み応答、非従来型ホール効果といった新規非対角応
答現象を明らかにした。 
 
(10) 格子欠陥を持つキタエフスピン液体には、基底状態でマヨラナゼロモードを伴った Z2 渦
が現れる。我々は、2 つの格子欠陥の間のスピン相関を計算し、そのスピン相関がマヨラナ量子
テレポーテーションの性質を反映することを示した。さらに、その非局所性スピン相関を電気的
に検出する方法を提案した。また、テラヘルツ光渦を用いた超伝導の非線形光学応答について調
べた。特に、光渦の軌道角運動量が超伝導へ転写されるメカニズムを明らかにし、ヒッグスモー
ドを媒介した 3次高調波発生の強度が軌道角運動量によって増強されることを明らかにした。 
 
(11) S=1 の bilinear-biquadratic(BBQ)模型を基本骨子とした様々な模型において、量子液晶
の代表格である量子スピン液晶による新規トポロジカル磁性を明らかにした。例えば、BBQ 模型
に一般化容易面磁気異方性項を加える事で、トポロジカル電荷が 1/3 となるスピン液晶分数ス
キルミオンが現れる事や、一般化 Dzyaloshinskii-守谷相互作用項を加える事で、スピン液晶ス
キルミオンが周期的に配列したスピン液晶スキルミオン結晶が現れる事を明らかにした。これ
らは古典スピン系では実現し得ない S=1 量子スピン系特有のトポロジカル磁性である。 
 
(12)実験グループと共同で発表した超伝導ダイオード効果の内因的メカニズムを解明した。ま
た、内因的超伝導ダイオード効果によりヘリカル超伝導相を実験的に検出する方法を見出した。
さらに、超伝導電流が格子変形を誘起する超伝導圧電効果を定式化した。 
内因的超伝導ダイオード効果の理論を発展させ，多層系に特有のダイオード効果の振動現象を



見出した．また，内因的超伝導ダイオード効果だけでなく超伝導転移温度近傍の非相反電荷輸送
によってもヘリカル超伝導相を見出せることを明らかにした． 
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