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研究成果の概要（和文）：電子正孔系に関して３つの成果を得た．1)自己無撞着 T 行列近似を用いて二次元電
子正孔系の励起子のイオン化率を求め，励起子気体と電子正孔プラズマ間のクロスオーバーを明らかにした．ま
た，低温では両者の間に，気液相転移あるいはイオン化率のとびを伴う一次相転移があり得ることも示した．2)
バンドの非放物線性，バンド間の遮蔽効果を考慮したハミルトニアンを数値的に対角化して，カーボンナノチュ
ーブにおける荷電励起子の微細構造を調べ，実験結果と比較した．3)クラスター変分法を用いて，カゴメ格子 
Hubbard 模型における Mott 転移が，バレンスボンド固体の形成によって引き起こされることを明らかにした．

研究成果の概要（英文）：We studied the Mott transition in electron-hole system and related matters, 
which are summarized into three parts: 
(1) Using the self-cosistent T matrix approximation, we obtained the ionization ratio of the 
excitons in two dimension and clarified the whole picture of the crossover between the exciton gas 
and the electron hole plasma. (2) We dealt the trions in carbon nanotubes by taking account of both 
the non-parabolicity of the energy band and the inter-band screening effect, and clarified the 
detailed low energy structure of the ionized exitons, succeeding in making realistic comparison with
 the experiments. (3) We showed using the variational cluster method that in the frutrated Kagome 
lattice the Mott transition is driven by the formation of the valence bond crystal. 

研究分野： 物性理論
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 
 
(1) 電子正孔系のグローバル相図 
二価金属やタイプ II 半導体構造，あるい

は強く光励起した半導体では，多数の電子と
正孔が熱平衡に達したセミメタル系や電子
正孔系が実現される．電子数と正孔数が等し
い系の相図を電子正孔密度と温度の平面上
に図示すると，低密度・低温で励起子気体（絶
縁相），高密度・高温で電子正孔プラズマ（金
属相）が実現し，両者間で Mott 転移または
クロスオーバーが起こる．また，これら二相
を極低温まで冷やすと，それぞれが励起子
Bose-Einstein 凝縮(BEC)状態および電子正
孔 Cooper 対の BCS 凝縮状態へ転移し，両
状態は BEC-BCS クロスオーバーで繋がる
と予想される．しかし，この系の相図全体を
統一的に描いた理論は殆どなく，特に Mott 
転移・クロスオーバーについては，転移とク
ロスオーバーの区別さえ曖昧であった． 
そこで我々は，擬一次元電子正孔系のグロ

ーバル相図を，自己無撞着 T 行列近似を改良
し，励起子のイオン化率の概念を導入するこ
とによって描き，Mott 転移およびクロスオ
ーバーの全容を解明した．これによって転
移・クロスオーバーが，①高温領域の量子古
典クロスオーバー，②イオン化率が不連続に
変化する純粋な Mott 転移，③励起子気体と
プラズマ間の気液相転移（または不均一相の
出現）の三つの型に分類されることが示され
た．また，これまで伝統的に用いられてきた
Mott 密度の概念が，バンド間光学スペクト
ルの変化を表す大雑把な目安に過ぎず，イオ
ン化率の変化（絶縁体から金属への変化）を
表す指標としては役に立たないことも示し
た． 

 
(2) カーボンナノチューブにおける荷電励起

子・励起子分子 
我々はカーボンナノチューブにおける荷

電励起子および励起子分子についても研究
を進めてきた．以前からこの系では，一次元
性を反映した巨大な励起子束縛エネルギー
をもつことが示されていた．この理論を荷電
励起子や励起子分子の考察へ拡張し，バンド
間遮蔽効果とバンドの非放物線性の効果の
重要性を示した． 

 
(3) カゴメ格子 Hubbard 模型における Mott

転移  
強相関電子系の分野では，多バンド 

Hubbard 模型における Mott 転移の研究が
進んでおり，そこで得られる結果は電子正孔
系と非常によく似た特徴を示すことが明ら
かになっている．しかし，両者の類似性がど
こから来ているのか，あるいは，電子正孔系
には見られない強相関電子系の特徴はどの
ようなものかといった基本的な問題が良く
分かっていない． 
電子正孔系の Mott 転移・クロスオーバー

は長距離秩序の形成を伴わないことが分か
っているので，強相関系での対応物を，磁気
的フラストレーションのために単純な磁気
秩序形成が起こさずに Mott 転移を起こす系
に求める必要がある．実際に三角格子やカゴ
メ格子上の Hubbard 模型でこの種の Mott
転移を考察した先行研究があった． 

 
２．研究の目的 
 
(1) 電子正孔系のグルーバル相図 
我々が開発した改良された自己無撞着 T 

行列近似は，励起子気体と電子正孔プラズマ
間で起こる①古典-量子クロスオーバー，②純
粋な Mott 転移，③気液相転移（または不均
一相の出現）という三つの可能性を，同一の
理論の枠組みの中で扱うことができ，既存の
理論をはるかに越えた情報を与える．この手
法を二次元系へ適用して，レーザーの応用も
見据えた「地図作り」を行うことを目標とす
る． 

 
(2) カーボンナノチューブにおける荷電励起

子・励起子分子 
我々はカーボンナノチューブにおける荷

電励起子について，その微細構造を含めた計
算を行っていたが，計算結果と実験との比較
は不十分であった．そこで本研究課題では両
者の比較から物理的理解を深化させること
を目指す． 

 
(3) カゴメ格子 Hubbard 模型における Mott

転移 
磁気的フラストレーションがあるために

単純な磁気秩序形成が起こらない Hubbard 
模型としてカゴメ格子上で定義されたもの
を考える．この系をハーフフィリングにして
オンサイト相互作用を大きくしていくと
Mott 転移が起きる． 
しかし，この系には強い磁気的フラストレ

ーションがあって，強結合極限に対応する反
強磁性的 Heisenberg 模型でも磁気秩序が生
じないことが分かっており，Mott 転移が磁
気秩序形成を伴わない例になっていること
が期待される．そこで，この系での Mott 転
移の機構を解明することを目標とする． 
 
３．研究の方法 
 
(1) 電子正孔系のグルーバル相図 
まず静的に遮蔽されたクーロン相互作用

を使い，はしご近似で T 行列を構成し，電子
正孔の自己エネルギーを T 行列とコンシス
テントになるように定め，相互作用効果を繰
り込んだ準電子と準正孔間の有効散乱問題
を構成する．これを数値的に解けば電子正孔
密度を自由準粒子と束縛状態からの寄与に
分解できる．これにより現象論に頼らず，量
子力学レベルで励起子のイオン化率を決め
る Saha 方程式を導出できる．その際，遮蔽



にはプラズマを形成する自由準粒子のみが
関与すると仮定する．こうしてイオン化率の
変化から， Mott 転移およびクロスオーバー
の様子を調べることができる．また T行列か
ら電子正孔のペア感受率が得られるので、
Thouless の判定条件から量子凝縮相への転
移温度が求まる． 
 

(2) カーボンナノチューブにおける荷電励
起子・励起子分子 

カーボンナノチューブがグラフェンを丸
めて作られていること，およびバンド間の遮
蔽効果を正しく考慮したハミルトニアンを
数値的に対角化して厳密に荷電励起子およ
び励起子分子の準位とそれらの波動関数を
求めた．さらに，荷電励起子の微細構造を調
べた． 

 
(3) カゴメ格子 Hubbard 模型における Mott

転移 
 ここでは Mott 転移を調べるだけでなく，
磁気秩序の有無を調べる必要があるため，両
者を同等に扱えるクラスター変分法を用い
た．これはいくつかの変分パラメーターを含
むクラスターのハミルトニアンを数値的に
対角化し，電子の自己エネルギーを求め，こ
の自己エネルギーを埋め込んだ無限系の熱
力学ポテンシャルを求め，熱力学ポテンシャ
ルの変分がゼロになるように変分パラメー
ターを決める手法である． 
 
４．研究成果 
 
(1) 電子正孔系のグルーバル相図[文献 3-6] 
我々が開発した自己無撞着 T 行列近似で

は，電子正孔間、電子間、正孔間の二体相関
（特に電子正孔間の励起子相関）を T 行列
を通じて取り入れ，その情報を電子や正孔の
自己エネルギーに自己無撞着に反映させて
いる．さらに一粒子スペクトルから励起子の
イオン化率を決め，それを相互作用の遮蔽パ
ラメーターに反映させて，外部からパラメー
ターを与えずに，T 行列，自己エネルギー、
イオン化率，遮蔽パラメーターを自己無撞着
に決定している． 
実際にこの手法を二次元電子正孔系に適

用して，広い密度・温度領域に渡る「グロー
バル相図」を励起子のイオン化率を密度と温
度の平面上に等高線プロットすることによ
って作成し，これまで当該分野で用いられて
きた Mott 密度の概念を超えて，励起子気体
と電子正孔プラズマの間に生じるクロスオ
ーバーの全貌を明らかにした．そこから，励
起子のイオン化の振る舞いをある種の古典
量子クロスオーバーとして理解できること
が分かった．また，温度を下げていくと，励
起子気体相と電子正孔プラズマ相の間に，一
様な状態が不安定化する（圧縮率が負にな
る）領域，およびイオン化率が不連続に跳ぶ
点が見つかった．これらは励起子形成により

相互作用の遮蔽効果が抑制され，励起子気体
が自己安定化した結果として生じたもので，
共存相を伴うー次相転移や非一様な新奇相
の出現を示唆している． 
電子正孔対の凝縮相（励起子のボーズ・ア

インシュタイン凝縮相や電子正孔クーパー
対の凝縮相）についても考察し，有限温度で
は短距離引力相互作用系と同様に長距離秩
序は生じないことを示した．さらに，これま
での研究であまり調べられていなかった一
粒子スペクトルを系統的に調べ，そこに現れ
る励起子的相関由来の構造を明らかにした．
特に低温・高密度領域では電子正孔対凝縮へ
の前駆現象が見出された． 
 
(2) カーボンナノチューブにおける荷電励起

子・励起子分子[文献 2] 
カーボンナノチューブ上の荷電励起子の

微細構造を調べ，最もエネルギーが低い荷電
励起子が，暗励起子と正孔(または電子) の
束縛状態に近い性格を持つことを明らかに
した． 
それにも関わらず，この励起子は光学許容

であり，発光スペクトルで観測可能である．
さらに，励起状態も含めて，状態を対称性に
よって分類する理論を作り，それらの束縛エ
ネルギーを計算した．この結果を実験グルー
プとの共著の論文にまとめた． 
 
(3) カゴメ格子Hubbard模型におけるMott転

移[文献 1] 
カゴメ格子上で定義されたハーフフィリ

ングの Hubbard モデルにおいて Mott 転移
を考察した．この系は強い磁気的フラストレ
ーションを示す系として興味を持たれてお
り，特に強結合極限に当たる反強磁性 
Heisenberg モデルの基底状態が 120 度ネー
ル秩序のような単純な磁気秩序を示さない
ことが知られている． 
我々はクラスター変分法を用いて考察を

行ったが，その結果はクラスターのサイト数
や形状に依存する．その結果，反強磁性 
Heisenberg モデルの結果を強結合極限で再
現するには偶数サイトのクラスターを用い
るべきことが明らかになった． 
また，絶対零度における Mott 転移が，こ

れまで信じられていた Brinkman-Rice 機構
（フェルミ準位上の準粒子の質量が発散す
る機構）ではなく，valence-bond が結晶化
する非自明な秩序の形成を原動力とする 
Slater 機構によるものであることを明らか
にした．つまり，相互作用起因のバンド分裂
により，セミメタルから絶縁体への転移が起
きるわけである．これは電子正孔系で見られ
る Mott 転移と類似した現象であり、大変興
味深い． 
 上記の物理を，バンド描像ではなく実空間
上の描像で見ると，valence-bond の形成に
より一重項を組んで隣接する２サイト上に
電子が局在する機構が Mott 転移において



重要であることが分かる．クラスターのサイ
ズを大きくした場合には，我々が考えたもの
より複雑な valence-bond 結晶や、結晶が融
解したスピン液体が実現する可能性もある
が，上記の機構自体は生き残ると予想される． 
 
(4) その他 
グラフェンに定常的に光を照射した系を 

Floquet 理論で扱うと，バンドにギャップが
開き，有効的なトポロジカル絶縁体（ある種
の量子ホール系）に変化することが知られて
いる．従って，系に端がある場合にはカイラ
ルエッジ状態が出現する．特にグラフェンリ
ボンを考えたとき，両端のカイラルエッジ状
態間の混成を無視できれば，この系は量子ホ
ール系の新しい舞台と見なる．しかし，光に
よって生じるバンドギャップはとても小さ
く，カイラルエッジ状態の空間的広がりが大
きいので，現実的な幅のグラフェンリボンが
本当に量子ホール系とみなせるかどうかに
ついて疑問が残る．そこで，光照射の強度に
よってカイラルエッジ状態がどのように変
化するかを調べた．ここでは，これまであま
り研究されていなかったアームチェア型の
リボンについて調べ，kp 摂動論を用いて，ほ
とんど解析的にこの系を取り扱うことに成
功した．光を当てていないグラフェンリボン
にバンドギャップが開いているかいないか
に依存して，光を当てたときのカイラルエッ
ジ状態の生じ方が変化することが明らかに
なった． 
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