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研究成果の概要（和文）：分子性導体に加え無機酸化物やグラフェン関連物質で実現しているいわゆる「低次元
強相関電子系」の電子状態を様々な理論的手法を用いて調べた。さらに、そのような状態の外場による制御の可
能性を探索した。例えば、擬一次元分子性導体TTF[Co(Pc)CN2]2とTTF[Fe(Pc)CN2]2の電気抵抗の大きさの差や磁
気抵抗の符号の違いに関して実験を説明する結果を得た。また、強相関電子系を高精度で取り扱うことのできる
新たな汎関数くりこみ群法を開発し、それを銅酸化物高温超伝導体とルテニウム酸化物に適用して実験を説明す
る多くの結果を導いた。

研究成果の概要（英文）：We investigated the electronic states of low dimensional strongly correlated
 electron system, such as molecular conductors, inorganic oxides and graphene related materials, by 
using various theoretical methods. In addition, we explored the possibility for control of the 
various states by the external fields. For example, we succeeded in explaining the discrepancy 
between TTF[Co(Pc)CN2]2 and TTF[Fe(Pc)CN2]2 in the magnitude of resistivity and in the sign of 
magnetoresistance. In addition, we developed the improved renormalization group method and applyed 
it to high-Tc cuprate superconductors and Ruthenium oxides. We obtained many results which can 
explain the experimantal observations.        

研究分野： 物性理論

キーワード： 分子性固体　電荷秩序　量子ゆらぎ　くりこみ群　中性‐イオン性転移　酸化物　高温超伝導　フラー
レンポリマー
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１． 研究開始当初の背景 
分子性導体は、平面状の分子が積み重なっ

てできているため電気伝導を担うπ軌道の
重なりが分子の重なり方向にのみ大きく、低
次元電子系が実現する。そこでは量子揺らぎ
が大きくなるために、電子間相互作用が本質
的に重要な役割を果たす。したがって、分子
性導体は強い多体電子相関と低次元性が共
存する、いわゆる「強相関低次元電子系」と
なる。もちろん分子性導体だけでなく、銅酸
化物高温超伝導体を代表とする無機酸化物
やグラフェン関連物質においても強相関低
次元電子系が現れている。この強相関低次元
電子系が示す新奇でかつ従来の理論的枠組
みでは理解不可能な現象の解明とその制御
は、近年の物性物理研究の中心的なテーマの
一つである。 
 
２． 研究の目的 
 強相関低次元電子系は、外場等を変化させ
ることによって多彩な電子状態を示すこと
が知られている。例えば、分子性導体は温度
や圧力を変化させることによって、金属状態
だけでなく、スピン密度波状態、電荷秩序状
態、超伝導状態などが実現している。金属状
態も通常の３次元系のフェルミ液体状態と
は異なり、いわゆる朝永-ラティンジャー液体
状態となる。また、酸化物高温超伝導体では、
銅原子と酸素原子で実現する２次元電子系
のキャリア数を変えることによって、反強磁
性絶縁体状態や超伝導状態が出現する。近年、
いわゆる擬ギャップ領域において、電荷密度
波状態が実現していることが実験的に見出
され再び大きな注目を集めている。本研究の
目的は、強相関低次元電子系で出現するこの
ような多彩な電子状態を理解し、外場等によ
るそれらの制御の可能性を探索するもので
ある 
 
３． 研究の方法 
(1)擬一次元分子性導体TTP[Co(Pc)(CN)2]2や
TTP[Fe(Pc)(CN)2]2、フラーレン分子が一次元
的に重合した構造のフラーレンポリマーに
おける電子間相互作用の効果を考察した。前
者においては、拡張ハバード模型に対して平
均場近似を適用して、電荷秩序状態に対する
局在スピンの効果や外部磁場の効果を考察
した。後者に対しては、第一原理計算によっ
て得られた安定構造におけるバンド分散関
係に対して、ボソン化法を適用して状態密度
を詳細に検討した。 
(2) 格子振動と結合した１次元拡張ハバー
ド模型から導出された位相ハミルトニアン
に対して古典近似を適用して基底状態で出
現可能な電子状態を探った。さらにその基底
状態からの様々な低エネルギー励起の可能
性を探索した。 
(3)強相関効果を高精度で取り込む新たな汎
関数くりこみ群法(RG+cRPA 法)を開発した。
それをルテニウム酸化物や銅酸化物高温超

伝導体に適用し、超伝導発現のメカニズムや
超伝導相近傍の電子状態を詳細に考察した。 
 
４． 研究成果 
(1)局在スピンを含まない擬一次元分子性導
体 TTP[Co(Pc)(CN)2]2 の電荷秩序の秩序変数
が外部磁場によって増強されることがわか
った。この物質群の電気抵抗の主な原因は電
荷秩序もしくはその揺らぎであるため、得ら
れた結果は、TTP[Co(Pc)(CN)2]2における正の
磁気抵抗効果を説明する。また、反強磁性的
に相互作用する局在スピンと電子系との結
合は電荷秩序の秩序変数を増強することが
示された。これは、TTP[Fe(Pc)(CN)2]2の電気
抵抗が TTP[Co(Pc)(CN)2]2 よりも大きくなっ
ているという実験を定性的に説明する。 
(2)最も安定な構造とその次に安定な構造に
おけるフラーレンポリマーの状態密度のエ
ネルギー依存性に朝永-ラティンジャー液体
状態特有の冪依存性が現れることを示した。
この冪の値は光電子分光の実験で得られた
値とは矛盾しない。さらに、フェルミエネル
ギーをよぎるバンドのフェルミ速度が２種
類存在することに起因して低エネルギー領
域の冪依存性から高エネルギー領域の冪依
存性へクロスオーバーすることがわかった。 
(3) 格子振動と結合した１次元拡張ハバー
ド模型から導出された位相ハミルトニアン
に対して古典近似を適用すると、TTF-CA で観
測されている状態に対応して、「中性相」、「強
誘電イオン性相」、「常誘電イオン性相」が得
られ、それらの相境界は１次転移となること
がわかった。また、各々の相で現れるソリト
ン励起や相境界近傍で現れるドメインウォ
ール励起の性質（それぞれの励起が運ぶ電荷
やスピンの大きさなど）を詳細に検討し、得
られた結果は TTF-CA の電気抵抗における圧
力依存性の特徴的な振る舞いを説明するこ
とがわかった。 
(4)強相関電子系を高精度で取り扱うため、
高エネルギー散乱効果はRPAによって取り扱
い、低エネルギー領域は汎関数くりこみ群を
用いるという新しいくりこみ群法(RG+cRPA
法)を開発した。これにより、多体電子論に
おいて重要であるが取り扱いが困難であっ
たバーテックス補正を系統的に取り入れる
ことに成功した。この手法をルテニウム酸化
物に適用して、Sr3Ru2O7 で見出されている電
子ネマティック相の再現に始めて成功した。
また、ルテニウム酸化物 Sr2RuO4において「軌
道揺らぎとスピン揺らぎの協同効果によっ
てトリプレット超伝導が出現する」という新
しいトリプレット超伝導発現機構を提案し
た。さらに、酸化物高温超伝導体において発
見されている電荷密度波状態を始めて理論
的に導出した。 
(5) K4炭素結晶のバンド構造を強束縛近似に
基づいて詳細に調べた。その結果、Γ点上に
おいて３つのバンドが１点で交わる S=1 の 
Dirac 点が存在することを見出した。また、



スピン軌道相互作用を導入した際には、この
系に空間反転対称が無いことに起因してバ
ンドの縮退が解け、S=1 の Dirac 点が２次元
表現のΓ7点と４次元表現のΓ8点に分裂し、
特にΓ8 点は４つのバンドが１点で線形に交
わる S=3/2 Weyl 点として記述されることを
見出した。 
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