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研究成果の概要（和文）：低次元強相関電子系の示す多彩な量子現象の理解を発展させるため、スピン・電荷・軌道・
格子の自由度の励起ダイナミクスをとらえることができる各種スペクトロスコピーに着目して、それらのスペクトル構
造の特徴を計算物理学手法（厳密対角化法や動的密度行列繰り込み群法等）を駆使して解明した。その結果、格子系と
結合したモット絶縁体の光励起状態の緩和ダイナミクス・格子系と結合した低次元スピン系のスピン励起構造・遍歴反
強磁性体や銅酸化物高温超伝導体の共鳴非弾性Ｘ線散乱スペクトル・二次元三角格子を有する有機物質に対する磁気ラ
マン散乱スペクトルなどのトピックスで成果を公表することができた。

研究成果の概要（英文）：We focus on spectroscopic properties of low-dimensional strongly correlated electr
on systems, which can detect dynamics of spin, charge, orbital, and lattice degrees of freedom, in order t
o make a progress on our understanding of various quantum phenomena appearing in the systems. We use numer
ical techniques such as exact diagonalization and dynamical density-matrix renormalization group. We find 
various spectroscopic properties in the systems, for example, photoexcitation the relaxation dynamics of M
ott insulators coupled to phonon, spin dynamics in low-dimensional spin systems coupled to phonon, resonan
t inelastic x-ray scattering in itinerant antiferromagnets and cuprate superconductors, magnetic Raman sca
ttering in organic systems with triangular lattice. The obtained results are published in many journals. 
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１．研究開始当初の背景 
 格子と整合する電子密度を持つ系では、強
い電子間クーロン相互作用によりモット絶
縁体と呼ばれる絶縁体状態が生じる。クーロ
ン相互作用を弱めたりキャリアを注入した
りすると電子が動き始める。そこでは、強い
電子相関効果のため電子のもつ内部自由度
である電荷及びスピンが独自の役割を担い
ながら電子状態を形成している。低次元系で
はこの効果が強調され、その解明が強相関電
子系研究の中心課題であった。一次元系では
電荷とスピンの分離がその物性の骨格を決
めている。二次元系では両者はより複雑な相
互関係を示し、高温超伝導のような現象が現
れる。さらに格子振動が電子・格子相互作用
を通じて電子相関効果にどのような影響を
及ぼすのかという点も重要な課題となって
いた。 
 近年、低次元強相関電子系を調べる手法と
して、角度分解光電子分光、共鳴非弾性Ｘ線
散乱、走査トンネル分光といった様々な種類
のスペクトロスコピーが発展してきた。一次
元モット絶縁体では精密な角度分解光電子
分光測定により電荷とスピンの自由度に起
因する素励起が明瞭に観測されていた。二次
元系である高温超伝導体では、超伝導と深く
関わっていると考えられている電荷不均一
や擬ギャップの存在が明らかとなっていた。
また、共鳴非弾性Ｘ線散乱では金属状態での
電荷励起の運動量依存性が観測され始めて
いた。一方、伝統的な光学応答においても低
次元モット絶縁体に対する非線形光学応答
の研究が急速に進展してきており、ポンプ・
プローブ法による時間分解角度分解光電子
分光や時間分解ラマン散乱も実験研究が始
まったところであった。スピン励起に関して
は J-PARC の稼働に伴い非弾性中性子散乱
によるその精密測定も可能となってきてい
た。このような状況を反映して、研究開始当
時、低次元強相関電子系に対する各種先端的
スペクトロスコピーの発展に符合した理論
サイドからの寄与が求められていた。 
 
２．研究の目的 
 以上の背景のもと、本研究では申請者らが
得意とする計算物理学手法（厳密対角化法や
動的密度行列繰り込み群法等）を駆使して低
次元強相関電子系に対するスペクトロスコ
ピーの理論構築を行うとともに、各種先端ス
ペクトロスコピーが与える情報を解明する
ことで低次元強相関電子系の示す多彩な量
子現象の理解を格段に発展させることにあ
った。特に、次の四つの柱を掲げた。 
(1) 格子系と結合したモット絶縁体の光励起
状態の緩和ダイナミクスの解明 
(2) 格子系と結合した低次元スピン系のスピ
ン励起構造の解明 
(3) 電荷秩序状態を示す系や不純物・界面を
含む不均一系に対する共鳴非弾性Ｘ線散乱
の理論構築と電荷励起の解明 

(4) 新しい実験手法である時間分解角度分解
光電子分光や時間分解ラマン散乱の理論構
築と低次元強相関電子系の準粒子緩和プロ
セスの解明 
 
３．研究の方法 
(1) 電子系を記述する模型として単一バン
ド・ハバード模型を、格子系にはアインシュ
タイン型フォノン、電子・格子相互作用には
ホルシュタイン型を採用したいわゆるハバ
ード・ホルシュタイン模型を有効模型として
採用する。動的に拡張された密度行列繰り込
み群法を用いて、この有効模型の光学応答ス
ペクトルを計算し、電子・格子相互作用の効
果を明らかにする。さらに、光励起後の系の
状態の時間発展を計算し、励起直後の緩和に
対する電荷・スピンの自由度と格子の自由度
の相互関係について明らかにする。 
(2) 格子系と結合した低次元スピン系では、
次近接反強磁性相互作用まで考えた J1-J2 模
型に格子変位による J1 の変化を加えた模型
を設定し、そのスピン励起構造を動的密度行
列繰り込み群法を用いて調べる。 
(3) 二次元多軌道ハバード模型や電荷秩序
を生じるポテンシャルを含んだ二次元単一
軌道ハバード模型を設定し、共鳴非弾性Ｘ線
散乱スペクトルを厳密対角化法で計算する。 
(4)ポンプ光照射後の角度分解光電子分光ス
ペクトル、ラマン散乱スペクトル、光学伝導
度などの時間依存性を厳密対角化法で計算
する。 
 
４．研究成果 
以下、本科学研究費でサポートされた研究成
果のうち、主なものについて述べる。 
(1) 格子系と結合したモット絶縁体の光励
起状態の緩和ダイナミクスの解明として、ハ
バード・ホルシュタイン模型の光励起後の系
の状態の時間発展を 12 格子点の系に対して
動的密度行列繰り込み群法を用いて計算し、
励起直後の緩和に対する電荷・スピンの自由
度と格子の自由度の相互関係について明ら
かにした。また、光吸収スペクトルの二つの
エネルギー領域の形状を動的密度黒込み群
法で調べ、それぞれの領域での電子間相互作
用と電子・格子相互作用の効果、さらに実験
との対比から Sr2CuO3 の物質パラメータを
決定した。そのほか、動的密度行列繰り込み
群法を用いてハバード・ホルシュタイン模型
の三次非線形光学応答や、空間反転対称性の
破れた有機物質に対する二次非線形光学応
答の計算を行った。 
(2) 拡張ハバード模型の光励起後の系の状
態の時間発展を動的密度行列繰り込み群法
や厳密対角化法で計算し、光で誘起される電
荷密度変調の起源について明らかにした。ま
た、拡張ハバード模型に二重パルスを照射し
た際の振る舞いについて、厳密対角化法で計
算し、第一パルスによって励起された状態が
第二パルスによって基底状態に近づくこと



を示した。 
(3) 格子系と結合した低次元スピン系のス
ピン励起構造の解明のため、一次元 J1-J2 模
型に格子変位による J1 の変化を加えた模型
を設定し、そのスピン励起構造を動的密度行
列繰り込み群法を用いて調べるとともに、フ
ォノンの分散関係に対する電子格子相互作
用の効果を解明した。実験グループとの意見
交換も適宜行った。また、そのスピン励起構
造に対する非磁性不純物の効果を動的密度
行列繰り込み群法用いて調べ、スピンギャッ
プ構造が不純物によって変化する様子を明
らかにした。さらに、ダイマー化した一次元
J1-J2 模型のスピン励起構造に対する非磁性
不純物の効果を動的密度行列繰り込み群法
で調べ、実験との対比を行った。 
(3) 電荷秩序状態を示す系に対する共鳴非
弾性Ｘ線散乱の理論構築と電荷励起の解明
のため、二次元多軌道ハバード模型や電荷秩
序を生じるポテンシャルを含んだ二次元単
一軌道ハバード模型を設定し、共鳴非弾性Ｘ
線散乱スペクトルの厳密対角化法による計
算を進めた。また、不純物を含む不均一系に
対する理論研究として、不純物とその周りの
母体の共鳴非弾性Ｘ線散乱スペクトルを厳
密対角化法で計算して、不純物系の電子状態
の特徴を明らかにした。分担者ではない共同
研究者による実験結果との比較を行い、よい
一致を得た。 
(4) 軌道自由度が重要である鉄化合物超伝
導体や典型的な反強磁性金属であるクロム
のL吸収端共鳴非弾性Ｘ線散乱スペクトルを
乱雑位相近似の範囲で計算し、実験に対する
提案を行った。 
(5) 銅酸化物高温超伝導体の銅L吸収端の共
鳴非弾性Ｘ線散乱スペクトルをスタンフォ
ード大学の理論グループと共同で研究し、そ
のドーピング依存性の特徴を明らかにした。
また、分担者ではない国内共同研究者による
電子ドープ型銅酸化物高温超伝導体のL吸収
端共鳴非弾性Ｘ線散乱実験との比較を行い、
よい一致を得た。 
(6) 低次元強相関電子系の準粒子緩和プロ
セスの解明のため、ポンプ光照射後の角度分
解光電子分光スペクトル、ラマン散乱スペク
トル、光学伝導度などの時間依存性を厳密対
角化法で計算するための手法の検討を行っ
た。その結果、一次元モット絶縁体に対する
ポンプ光照射後の光学伝導度の時間依存性
を計算できるようになった。 
(7) 二次元三角格子を有する有機物質に対
する磁気ラマン散乱スペクトルを、四体スピ
ン相互作用まで考慮した二次元三角格子ハ
イゼンベルグ模型に対して計算した。分担者
ではない共同研究者による実験データとの
良い一致を得るとともに、三角格子型有機物
質におけるスピン液体状態に関する新たな
知見を得た。 
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