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研究成果の概要（和文）： 

 幾何学的にフラストレートした格子上のさまざまな伝導電子模型・電荷秩序模型を取り上
げ、フラストレーションと電荷自由度・伝導現象・電子状態との関連などについて調べた。
その結果、量子臨界点、ＢＫＴ転移などを経て特異な電荷秩序相・部分無秩序状態が形成
されることを見いだした。これらを通じて、スピンの自由度だけでは現れない特異な状態
が電荷の自由度を介して現れるという、電荷フラストレートを伴う電子系における新しい
知見を得た。 
 
研究成果の概要（英文）： 
We studied various models representing conduction electrons and chage orderings on 
geometrically frustrated lattices. We investigated interplay between frustrations and 
chage degrees of freedom, transport phenomena as well as electronic structures. As a 
result, we found that anomalous charge-ordered states as well as partially disordered 
states are formed after quantum critical points or BKT transitions. We clarified that 
these novel states are stabilized only through frustrated charge degrees of freedom. 
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１．研究開始当初の背景 
 

電荷自由度のフラストレーションについての研
究は、マグネタイトに関する Anderson の研究 
[Phys. Rev.B 102, 1008 (1956)] にさかのぼるこ
とができる。半世紀以上前のこの仕事に端を発
し、近年では ET 塩に代表される異方的三角格

子系分子性導体における電荷秩序とフラストレ
ーションの存在、およびそれによって引き起こさ
れる負性抵抗、磁気抵抗などの異常伝導現象
の発見により、電荷フラストレーションの問題が
非常に注目されていた。特に、スピネル・パイロ
クロア格子上の強相関電子系の実験において、
LiV2O4 の重い電子挙動と圧力誘起金属絶縁体
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転移、AlV2O4 のドーピングによる電荷クラスター
秩序融解などのさまざまな電荷自由度の異常が
報告されていた。 

理論的な研究に関しては、主にスピン系のフ
ラストレーションまたは電子系におけるスピン自
由度のフラストレーションが研究の対象とされて
きた。しかしながら、たとえばおなじパイロクロア
格子系を取り上げても、本研究の対象としている
電荷フラストレーション系の性質はスピン系でみ
られるスピンアイス状態だけでは理解することは
できない。したがって、電荷フラストレーション系
に対しては、独自の理論的アプローチをとること
が必要不可欠であった。すなわち、電子系にお
いては、電子の運動による量子効果が重要であ
り、また実験結果を理解するためには電子系な
らではの伝導現象を再現する必要があった。さ
らに、強相関系においては、電荷とスピンの強い
結合の存在がある。そのため、電荷フラストレー
ションが間接的にスピン自由度を介して示す現
象（異常磁気伝導など）も解明すべき対象であ
った。 

申請者グループは、本計画研究開始以前に、
以下の関連する研究を行ってきた： 
 
● フラストレートした量子系のモデル計算にお
ける特異な状態の発現（ピンボール状態、分数
電荷励起、電荷プラトーなど） 
● 分子性導体 DCNQI 塩（擬一次元系）におけ
る鎖間のらせん的なフラストレーションによる電
荷-格子スパイラル状態の形成 
● スピネル系遷移金属酸化物における電荷・
スピン・軌道のフラストレーション効果（クロムスピ
ネル、バナジウムスピネル ZnV2O4, MgV2O4 な
ど） 
● AlV2O4 における七量体形成 
● パイロクロア系遷移金属酸化物 R2Mo2O7 に
おける強磁性金属-常磁性金属転移と相分離 
● 歪んだペロフスカイト型構造をとる RMnO3 に
おけるスピンフラストレーション由来の非共線
(non-collinear)秩序形成と巨大電気磁気効果
（THz 領域における伝導・誘電特性など） 
● フラストレート系に対する対角化法やモンテ
カルロ法の計算手法の開発 
 
２．研究の目的 
 
本計画研究は、三角、カゴメ、パイロクロアなど
の（高次元）幾何学的フラストレート格子上の強
相関電子系を取り上げ、さまざまな実験結果の
発現機構を解明することを目的とする。また、包
括的な研究を通じて、電荷自由度に対するフラ
ストレーション効果の一般的性質をあきらかにす
る。以下の項目を中心に研究を行った。 
 

(１) 電荷秩序の融解・(量子)臨界現象： 電
荷フラストレーション系の量子臨界現象や、多重
臨界点近傍の特異な振る舞いについて調べ

た。 
● フラストレーションによって電荷整列などの
秩序の融解や、order-by-disorder 機構による量
子ゆらぎによる再固化などの量子臨界現象。 
 再固化における部分秩序化（固相-液相共存・
次元クロスオーバー）やこれらの多相間の競合・
共存に伴う相分離・クラスタ形成や電荷密度揺ら
ぎのソフトモード化などの特異な状態の発現。 

フラストレート系特有のトポロジカル電荷励起
と、それに由来する新規相転移に関する研究。 
● アイス則に代表されるフラストレート系特有
の縮退状態（電荷秩序の融解状態）に対する強
相関電子系における電荷自由度の効果に関す
る研究。特に、フェルミ面形成等の電子の運動
による量子効果、それによるエントロピー解放と
特異な状態の発現に関する研究。 
 

 (２) フラストレーション伝導： フラストレート
した電荷自由度による直流および光学伝導度
（複素誘電応答）、熱伝導などの伝導現象への
影響を調べた。また、電荷フラストレーションがス
ピン自由度を介して示す異常磁気伝導現象も
調べた。 
● フラストレーションがあるからこそ生じる伝導
（絶縁体-異常金属転移）： 
電子運動の量子効果に由来するマクロな縮退
からのエントロピー解放が引き起こす異常外場
応答・伝導現象。 
● フラストレーションの影響で出現する電気伝
導の特異な振る舞い（異常な準粒子生成）： 
フラストレート系における電荷ゆらぎによる伝導
電子系の散乱過程に由来する異常伝導現象、
およびその揺らぎ外場による制御を通じた伝導
現象の制御。 
フラストレート系における特異な秩序相における
異常外場応答。 
 
（３） 電荷・スピン・軌道の自由度の競合と協調
による相競合：特異な電荷・スピン・軌道秩序や
クラスター形成などの機構の理論的解明。 
 
３．研究の方法 
 
下記の計算手法を用いた。いくつかの手法は本
計画研究において新規に開発されたものである 
 

(１) フラストレートした横磁場イジング系にお
ける連続時間量子モンテカルロ法。 
 (２) 近藤格子モデルに対する変分モンテカル
ロ法、および有限温度モンテカルロ法 
 (３) 周期的アンダーソンモデルや電荷・スピ
ン・軌道結合モデルに対する平均場近似 
 
４．研究成果 
 

幾何学的にフラストレートした格子上の伝導
電子模型・電荷秩序模型を取り上げ、フラストレ



ーションと電荷自由度・伝導現象・電子状態と秩
序化などについて調べた。 
 

(１) 幾何学的にフラストレートした格子上の
Falicov-Kimball 模型を考え、電荷配位のフラス
トレーションが伝導電子の電子状態や伝導特性
に与える影響を明らかにした。四面体伏見カクタ
ス格子上で厳密解が得られることを見出し、バン
ド絶縁体と電荷アイス絶縁体の間に量子臨界点
が存在することや、異常なベキ依存性をもつ量
子臨界挙動が現れることを明らかにした。厳密
解の得られないパイロクロア格子やチェッカーボ
ード格子、カゴメ格子に対しては、電荷配置に
関する平均を数値的に計算する手法により電子
状態や光学伝導度を調べ、電荷フラストレーショ
ンのもとでは普遍的に電荷アイス絶縁体への転
移が生じること、伝導特性は系の次元によること
などを見出した。これらは電荷フラストレート系の
もつ普遍性と多様性に関する新規知見を与えて
いる。 
 

(２)  フラストレーションのある格子上で、特異
な磁性状態と電荷自由度の絡み合いを調べる
目的で、三角格子やカゴメ格子上の近藤格子モ
デルおよび周期的アンダーソンモデルの性質を
調べた。いずれの場合にも、磁気秩序と非磁性
スピンが共存した部分無秩序状態が発現するこ
とを見出した。また、この部分無秩序状態が電荷
秩序を伴っていることを明らかにした。特に、イ
ジングスピンをもつ三角格子上の近藤格子模型
に対するモンテカルロ計算からは、こうした部分
無秩序状態が絶縁体的であり、スレーター機構
によって安定化していることを見出した。また、
三角格子上の周期的アンダーソンモデルに対
する平均場近似計算の結果からは、局在準位
の電荷の自由度が部分無秩序状態の安定化に
大きな寄与をしていること、フィリングによってタ
イプの異なる部分無秩序状態が存在すること、
キャリアドーピングによって金属的な部分無秩序
状態が現れることなどを見出した。これらは、スピ
ンの自由度だけでは現れない特異な磁性が、電
荷の自由度を介して現れるという、フラストレート
したスピン・電荷結合系における新しい知見を与
えている。 

 
(３) 幾何学的にフラストレートした格子上の横

磁場イジングモデルを考え、量子揺らぎによる長
距離秩序の不安定化におけるフラストレーション
の効果を、連続時間量子モンテカルロ法を用い
て詳細に調べた。モデルとしては、水素結合系
である四角酸分子性結晶を念頭に置いて、チェ
ッカーボード格子上の横磁場イジングモデルを
考えたが、これは電荷秩序の量子融解を調べる
モデルのひとつにもなっている。結果として、長
距離秩序が融解する際に、アイスルール的な短
距離相関が強く残った中間的な状態が現れるこ
とを示し、四角酸に見られる圧力下での中間相

との関係を論じた。また、縦磁場まで含めたモデ
ルに対して、低温で生じる長距離秩序への不安
定性を調べ、従来 quantum order by disorder と
して議論されていたものと異なる振舞いを得た。
これらは、電荷自由度と同等のイジング自由度
系に対する量子揺らぎ及び熱揺らぎの効果に
関する新しい知見を与えている。 
 
 (４) スピン電荷結合系の基本的なモデルのひ
とつである近藤格子模型をフラストレーションの
あるパイロクロア格子上で考え、その磁性と電子
状態について主にモンテカルロ法を用いて調べ
た。その結果、電荷秩序を伴った新しい 32 幅格
子秩序相を見出した。また、その電荷秩序パタ
ーンが外部磁場によって制御出来ることを示し
た。これらの研究を通じて、こうしたフラストレート
伝導系において、磁性と電子状態の絡み合い
によって、特異な電荷秩序や電子状態が発現
するメカニズムを明らかにした。 
 

(５) 電荷秩序のフラストレーション系を表すモ
デルとして、異方的三角格子反強磁性イジング
模型を取り上げた。磁性系とは異なり、電荷系の
相互作用は比較的長距離に及ぶことから、最近
接相互作用だけでなく次近接相互作用を取り込
むことが重要である。最近接相互作用だけを持
つ模型は古くから調べられており、有限温度で
はフラストレーションのために偽一次元化し、キ
ンク励起による無秩序相を示す。しかし、我々の
研究により、次近接相互作用の導入により系は
有限温度においてキンク励起そのものが准長距
離 秩 序 化 す る こ と に 伴 う Berezinskii- 
Kosterlitz-Thouless （BKT）転移を示すことがわ
かった。 
  
 (６) フラストレーションに起因する非共線的磁
気秩序系に対する特異な電荷応答の一般性に
ついて調べた。このような系における電荷応答と
磁気応答の干渉効果によって、主に Goldstone
励起モードに対して方向依存した異常光学応
答が共鳴的に生じることが示された。 
 
（７） フラストレーションのある、電荷・スピン・軌
道結合系として、Ni や V を含む擬 2 次元三角格
子系物質を念頭において、電荷・スピン・軌道秩
序やクラスター形成の可能性を調べた。Ni 系に
ついては、eg 軌道の自由度を考慮して、反強磁
性相と電荷秩序相の競合の様子を明らかにした。
V 系については、t2g 軌道の自由度を考慮して、
軌道秩序を伴って生じる三量体化のメカニズム
を明らかにした。 
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