
科学研究費助成事業　　研究成果報告書

様　式　Ｃ－１９、Ｆ－１９、Ｚ－１９ （共通）

機関番号：

研究種目：

課題番号：

研究課題名（和文）

研究代表者

研究課題名（英文）

交付決定額（研究期間全体）：（直接経費）

２４５０６

基盤研究(C)

2014～2012

フラストレート磁性体の磁場中異常量子現象に関する大規模並列計算による理論的研究

Theoretical Study of Magnetic-Field-Induced Anomalous Quantum Phenomena of 
Frustrated Magnets by Large-Scale Parallel Calculations

００３４３４１８研究者番号：

中野　博生（Nakano, Hiroki）

兵庫県立大学・物質理学研究科・助教

研究期間：

２４５４０３４８

平成 年 月 日現在２７   ６ ２２

円     3,900,000

研究成果の概要（和文）：本研究ではフラストレート磁性体の磁場中異常量子現象を厳密対角化法で調べた。カゴメ格
子ハイゼンベルク反強磁性体はその典型で、その性質解明は不十分な状況に留まっていた。この系の磁化過程では、飽
和の３分の１の高さで傾きの小さい磁場領域が現れるが、よく知られた磁化プラトーとは異なる振舞が問題となってい
た。我々は、この高さの量子状態が、系に歪みを導入した時に現れる二つの相の境界直上の場合に相当することを、京
を含むスパコン上で行った大規模並列計算によって解明した。この事実が上記異常現象と密接に関係する。更に我々は
、歪みで現れた二つのうちの一つの相の場合で、スピンフロップを起源とする磁化ジャンプも発見した。

研究成果の概要（英文）：This project studies anomalous quantum phenomena of frustrated magnets appearing 
in magnetic fields by the numerically exact diagonalization method. As a typical case of such magnets in 
two dimensions, the Heisenberg antiferromagnet on the kagome lattice has long been studied; however, our 
understanging of this system is still far from the completeness. An open issue is that, although the 
systems show a small-gradient region of the magnetic field at one-third height of the saturation in their 
magnetization processes, the behavior is different from well-known magnetic plateaux. By the large-scale 
parallel calculations in supercomputers including K computer, we have clarified the fact that the case at 
this height is just on the boundary between two different phases when the system is distorted. We thus 
pointed out that the anomalous behavior is related to the fact of the phase boundary. We also found in 
one of the two phases that a magnetization jump owing to the spin-flop phenomenon.

研究分野： 物性理論
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１．研究開始当初の背景 
フラストレーションを有する磁性体では、量
子効果が増大して、しばしば非自明な振舞が
発現する。そのため、多くの研究者の関心を
集めてきた。そのような磁性体の一つに、カ
ゴメ格子反強磁性体が知られている。この格
子形状の統計力学的理論模型は、日本人によ
って５０年以上前に初めて調べられた。それ
以降、様々な取り組みが行われてきたものの、
この 2次元格子上のS=1/2ハイゼンベルク反
強磁性体は、理論的に取り扱うことが難しい
ことから、長年、難問の一つとして知られて
いた。理論計算の中で信頼性の高い方法とし
ては、有限サイズクラスターに対する数値的
対角化法が有効である。しかしながら、２０
００年頃に行われた研究で取り扱われた３
６サイトというシステムサイズの記録は、約
１０年に亘って更新されることはなかった。
この頃の研究結果として知られていたもの
の一つに、磁化プラトーの発現がある。カゴ
メ格子反強磁性体の磁化過程の途中で、飽和
の 3 分の 1 の高さで、磁化増加が非常に小さ
い磁場領域の存在が見出されたためである。
一方、２０００年代中ごろ以降、複数の候補
物質が報告され、実験と理論の比較検討が急
務となっていた。 
２０００年代後半になると、計算機システ

ムの中で並列計算を大規模に行える環境が
整備されるようになってきた。これにより、
過去には取り扱うことが出来なかったシス
テムサイズの計算が可能となってきた。それ
が可能となると、例えば磁化過程などの物理
量は、その解像度が高くなり、粗い解像度ゆ
えにそれまで見えていなかった振舞があぶ
りだされてくることがある。その結果、分か
ってきたことの一つに、先述の磁化プラトー
と見られていた現象は、他の系で広く見られ
る磁化プラトーとは明確に異なる臨界現象
を示すという事実がある。しかしながら、そ
こで報告された臨界現象の発現機構は明ら
かではなかった。 
 
２．研究の目的 
本研究の目的は、上で述べた、通常の磁化プ
ラトーとは異なる臨界現象という異常量子
現象の発現機構を解明することである。その
目的のため、以下の３つの方向からアプロー
チした。 
（１）更に大きな系の計算結果を得て、臨界
現象を、より高精度に捉える。 
 
（２）カゴメ格子に何らかの変化を加えて、 
異常量子現象の変化を捉える。 
 
（３）類似の格子の系、S が異なる系、ある
いは古典系での振舞いを明らかにし、比較す
る。 
 
３．研究の方法 
最も主要な方法は、少数スピンの有限サイズ

クラスターに対する数値的厳密対角化法で
ある。この計算は、計算資源で強く制約を受
け、ごく小さな系しか取り扱うことができな
いが、本研究では、京コンピュータを含む
様々なスーパーコンピュータの上で大規模
並列計算を実現することにより、他の研究者
がすぐには真似の出来ないサイズの計算を
行った。相補的な形で、密度行列繰り込み群
（DMRG）法を用いて、系の性質解明を進めた。
また、本研究で取り扱う量子系に対応・関連
する古典系の振舞を調べるために、モンテカ
ルロ法によるシミュレーションも行った。 
研究の実施に当たっては、随時、諸氏に協

力を戴いた。主な方々は、以下の通りである。 
（50 音順、敬称略）礒田誠（香川大学）、

大久保晋（神戸大学）、太田仁（神戸大学）、
岡本清美（東京工業大学->芝浦工大）、小野
俊雄（大阪府立大学）、川村光（大阪大学）、
坂井徹（原子力研究機構）、下川統久朗（神
戸大学->大阪大学）、長谷川泰正（兵庫県立
大学）、細越裕子（大阪府立大学）、山口博則
（大阪府立大学） 
 
４．研究成果 
（１）カゴメ格子ハイゼンベルク反強磁性体
42 サイト系の磁化過程を、京コンピュータを
用いた大規模並列計算によって求めること
に成功した。このシステムサイズは、S=1/2
ハイゼンベルク反強磁性体としては、これま
で報告されているものよりも大きい、最大サ
イズの世界記録である。（図１参照） 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
  図１．カゴメ格子反強磁性体の有限サ 
イズクラスターの磁化過程。赤線が世界 
最大サイズ 42 サイト系の結果。 

 
 
 このデータに基づいて、飽和の 3分の 1の
高さのすぐ外側の臨界指数を評価した。よく
知られた通常の磁化プラトーであれば、2 次
元系の臨界指数δは、δ=1となるはずである
が、この高さの両側でそれぞれ異なる δ が
見積もられた。（高磁場側δ=0.54±0.36、低
磁場側δ=2.13±1.10） 
 
（２）カゴメ格子に加える変化として、2 種
類のものを検討した。一つは、相互作用を付
加して、連続的に三角格子に至るもので、も



う一つは、カゴメ格子の相互作用に歪みを加
えた場合である。前者については、三角格子
の場合の同じ高さで、磁化プラトーが発現し、
通常の臨界指数がδ=1 となることが知られ
ていたからである。そこで、両者を連続的に
つなぐ相互作用の制御で、その間での振舞の
変化を捉えることを目標とした。その結果、
付加する相互作用が、カゴメ格子の相互作用
の１割程度の付加相互作用の辺りで、臨界指
数が急激に変化している様子を捉えた。後者
における歪みは、√３×√３型と呼ばれる歪
みである。この歪みをある程度の強さで持つ
カゴメ格子反強磁性体は、次の（３）で判明
している、スピンフロップ現象を起源に磁化
ジャンプが現れる事例となっており、その振
舞との関係を明らかにすることを目標とし
た。その結果、飽和の 3分の 1の高さのスピ
ン状態は、歪みのないカゴメ格子の場合を境
として、二つの相に分かれていることが分か
った。この相のうちの一つでは、スピンフロ
ップが起こって磁化ジャンプが発生する。も
う一つの相のスピン状態はフェリ磁性的な
波動関数が実現している。（１）で明らかと
なった異常な臨界指数は、カゴメ格子が、こ
の相転移の境界直上であることで発生して
いることが明らかとなった。 
 
（３）類似の系に関する振舞の解明で、もっ
とも顕著な成果は、スピンフロップが起こる
ことで発生する磁化ジャンプの発見である。
スピンフロップ現象は、一般に、スピン空間
に異方性がある場合に発現するものと広く
考えられていた現象である。本研究では、正
方カゴメ格子（通常のカゴメ格子と少し異な
る格子形）と呼ばれる事例で、そのような異
方性がなくても、スピンフロップ現象が起こ
っていることを見出した。その後の一連の研
究で、同じ現象は、他の様々な系でも発現し
ていることが分かった。その中の一つが、
（２）で言及した、√３×√３型の歪みを持
つカゴメ格子系である。カイロペンタゴン格
子や、手裏剣結合蜂の巣格子でも同じ現象が
起こっていることも明らかとなった。また、
カゴメ格子が積層した古典ハイゼンベルク
模型では、エントロピーで誘起されるスピン
フロップ現象も確認した。 
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