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研究成果の概要： 
固体中の電子間に働くクーロン相互作用が強い系では、光を用いた各種のスペクトロスコピー

がその物性研究に威力を発揮している。本グループが開発・発展させている多体電子系に対す

る数値計算法を用いて、銅酸化物に対する共鳴非弾性 X 線散乱スペクトル、光学伝導度スペク

トル、角度分解光電子分光スペクトルなどを計算し、電子のもつ電荷及びスピンの自由度がス

ペクトロスコピーに及ぼす効果や電子状態に果たす役割を解明した。 
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研究分野：物性理論 
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１．研究開始当初の背景 
近年、高温超伝導体の電子状態を調べる手法
として、走査トンネル分光、角度分解光電子
分光、共鳴非弾性Ｘ線散乱といった様々な種
類のスペクトロスコピーが発展している。そ
の結果、キャリアドープ量の少ない領域での
電荷秩序状態の存在や、フェルミアークと呼
ばれるその両端が不連続に切断されている
フェルミ面の存在が明らかとなってきた。ま
た、共鳴非弾性Ｘ線散乱ではキャリアドープ
によって生じる電荷励起の運動量依存性が
観測され始めている。一方、磁気的にフラス
トレートしたモット絶縁体へのキャリアド

ープも最近注目を集めており、今後そのよう
な系に対する分光学的研究が発展するもの
と思われる。したがって、ドープされたモッ
ト絶縁体の電子状態を理解するため、発展が
著しいスペクトロスコピーに対する理論サ
イドからの寄与が求められている。申請者の
グループは厳密対角化法や密度行列繰り込
み群法を用いたハバード模型やその有効模
型に対する大規模数値計算により、銅酸化物
モット絶縁体や銅酸化物高温超伝導体のス
ペクトルスコピーに関する数多くの理論的
研究を行ってきた。特に電子の内部自由度で
ある電荷とスピンが各種スペクトルに与え



る効果について焦点を当ててきた。 
 
 
２．研究の目的 
本研究の目的は、本グループが開発・発展さ
せている多体電子系に対する数値計算法を
用いて、ドープされたモット絶縁体に対する
スペクトロスコピーの理論を構築し、電子の
もつ電荷及びスピン自由度がスペクトロス
コピーに及ぼす効果や電子状態に果たす役
割を解明することにある。 
 
 
３．研究の方法 
申請者のグループは、近似を含まない数値的
手法（厳密対角化法、密度行列繰り込み群法）
を用いて強相関効果を正確に取り扱ってい
る。本研究では大容量クラスター計算機を導
入してドープされたモット絶縁体のスペク
トロスコピーの大規模数値計算を上記の手
法を用いて行う。更に、現実の強相関物質に
即した模型を採用して様々なスペクトロス
コピーの計算を行い、国内外の実験グループ
との共同研究や協力関係を維持、発展させる。 
 
 
４．研究成果 
上記の目的を達成するため、以下のような成
果を得た。 
 
(1) 銅酸化物絶縁体の銅 L 端共鳴非弾性Ｘ線
散乱スペクトルの理論： 当申請グループが
精力的に研究を進めてきた遷移金属酸化物
に対する共鳴非弾性Ｘ線散乱の研究を発展
させ、銅 L 端のスペクトルの特徴を明らかに 

図１ 三角格子ハバード模型の光学伝導度

した。これは実験への提案を含んだ成果であ
る。 
 
(2) 三角格子ハバード模型の磁気的性質と光
学伝導の計算： フラストレートした格子で
ある三角格子ハバード模型の磁気的性質、化
学ポテンシャル、光学伝導度などのキャリア
濃度依存性を厳密対角化法を用いて計算し
た。磁気的性質を見ると、スピンと電荷の自
由度が弱く結合しているように見えるが、光
学伝導度のような電荷励起はスピンと強く
結合したインコヒーレントな構造を持つこ
とが明らかとなった。図１に示された光学伝
導度スペクトルからその特徴が分かる。 
 
(3) 一次元モット絶縁体の一粒子励起スペク
トルに対する電子格子相互作用の効果：  
強相関電子系における電子格子相互作用の
効果を明らかにするため、当グループで開発
した動的に拡張した密度行列繰り込み群法
を用いて、一次元モット絶縁体の一粒子励起
スペクトルを計算した。図２に電子格子相互
作用がない場合(a)とある場合(b)の結果を示
す。(b)の w/t=-3.5 付近のディップ構造が電
子格子相互作用による特徴であり、一次元に
特徴的なスピン電荷分離の概念を用いて理
解できることを明らかにした。 
 
(4) 銅酸化物絶縁体の角度分解光電子分光
スペクトルや光学伝導度の理論： 電子ドー
プ型高温超伝導体の角度分解光電子分光ス
ペクトル及び光学伝導度の温度変化につい
て調べ、電子状態と磁気的相関の関係につい
て解明した。また、角度分解光電子分光スペ
クトルに見られる高エネルギー領域のキン
ク構造についてその起源を厳密対角化法に
よる数値計算で明らかにした。 

 
図２ 電子格子相互作用がない場合(a) とあ
る場合(b) の一次元モット絶縁体の一粒子励
起スペクトル 



子格子相互作用を持つハバード模型に適用
して一次元モット絶縁体の光学吸収スペク
トルを計算するプログラムを開発した。この
手法を用いた様々な一次元系に対する今後
の成果が期待される。 

(5) 梯子型銅酸化物に対する共鳴非弾性Ｘ
線散乱の理論： 梯子構造を持つ銅酸化物に
対する共鳴非弾性Ｘ線散乱のスペクトルの
計算を厳密対角化法を用いて行い、実験結果
との対応を明らかにした。特に、スピンギャ
ップがスペクトル形状に与える効果が大き
いことが分かった。この研究は日本原子力研
究開発機構の実験グループとの共同研究と
して成果が発表された。  
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