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研究成果の概要（和文）：電子の電荷分布が空間の反転対称性を破ることで電気分極が発生する新しいタイプの
強誘電体「電子型強誘電体」において、時間的・空間的に大きな分極揺らぎ、ならびに磁気双極子と電気双極子
との相関に焦点を当て、通常の誘電体との異なる新しい物性を理論的に明らかにした。特に、幾何学的フラスト
レーションのある系における大きな電荷揺らぎ、分子ダイマー構造を持つ系における電気磁気効果、電気分極揺
らぎに起因する磁気秩序の不安定性について明らかにした。

研究成果の概要（英文）：Dielectric and magnetodielectric properties in “electronic 
ferroelectoricity” were examined. In particular, large spacial and temporal dielectric fluctuations
 and correlation between magnetic and electric dipole moments were focused on. We revealed mainly 
large dielectric fluctuation in a geometrical frustrated lattice, a linear magnetodielectric effect 
in dimer-type organic molecular solids, and melting of the magnetic long range order due to 
dielectric fluctuations. 

研究分野： 固体物性理論
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１．研究開始当初の背景 
「電子型誘電体」は、電子の電荷分布が

空間の反転対称性を破ることで電気分極が
発生する新しいタイプの強誘電体である。電
子型誘電体の物性は「電子の物理」から理解
する必要があり、誘電性、伝導性、磁性、光
物性、電子格子相互作用などの要素が互いに
絡み合い切り離せない“複合電子システム”
と捉えられる。電気分極を担うのが質量の小
さな電子であることは、電気分極に大きな揺
らぎが生じこれが誘電性に重要な役割を果
たすことを意味している。このため特異なマ
ルチフェロイクス、高速な分極反転、本質的
な分極クラスター、分極揺らぎ超伝導、金属
絶縁体転移に伴う誘電異常など、従来の誘電
体には見られない新奇で多様な物性が期待
される 

 
２．研究の目的 
電子型誘電体において「電子が分極を担う

ことが格子による分極を超えたどのような
新しい物性をもたらすか」を、次の点から明
らかにする：[電子の軽い質量に起因する時間
的・空間的に大きな分極揺らぎ]、[電子が持
つスピン自由度による磁気双極子と電気双
極子との相関]。 
 
３．研究の方法 
(1) スピン液体状態と電気分極揺らぎの相
関についてスレーブ粒子法を用い電気分極
揺らぎの効果を評価する。 
(2) 平均場近似法を用いて、強誘電相と常誘
電相の境界における磁気秩序の安定性、スピ 
ン液体の実現の可能性を解析する。 
(3) 第一原理電子状態計算で得られたブロ
ッホ関数をワニエ関数に射影することによ
り、とびうつり積分などの基本的な物理量を
評価する。 
(4) 平均場近似による多種電子相の競合の
可能性を調べ、より量子効果を取り込むため
に厳密対角化・変分モンテカルロ法を用いた
定量性の高い数値計算を用いる。 
 
４．研究成果 
(1) 電子強誘電体を LuFe2O4 における電荷フ

ラストレーション系における電荷ダイナ
ミクスについて解析を行った。揺らぎに
より実現する電荷秩序において広いエネ
ルギー範囲に電荷スペクトルが分布する
こと、電荷秩序温度以下でも揺らぎが残
ることを見出した。これらの結果は最近
の光吸収スペクトルと共鳴非弾性 X 線散
乱スペクトルの実験を説明する。 

(2) 分子ダイマー構造を持つ有機化合物にお
いて、電気磁気効果が出現する可能性を
見出した。分子ダイマー内で電荷の偏り
のある電気分極電荷秩序と反強磁性秩序
が共存するとき、系の時間反転対称性、
空間反転対称性のそれぞれは破れている
が、その同時操作に対して不変であるこ

とを示した。これは線形電気磁気効果の
可能性を示唆する。微視的な拡張ハバー
ド模型の解析によりこれを数値的に確か
めた。この現象の背後にはトロイダルモ
ーメントの秩序が存在することを指摘し、
電荷ガラス状態においても電気磁気効果
が発生することを示した。 

(3) 分子ダイマー構造を持つ有機化合物にお
いて、電子スピンと電荷自由度の間のエ
ンタングルメントについて調べた。二つ
のスパイラルスピン構造が競合するパラ
メータ領域において、長距離秩序が不安
定となることを示した。 

(4) ダイマー型分子導体における磁気構造と
電荷構造を、電子相関効果を適切に取り
扱うことで調べた。特に、反強磁性モッ
ト絶縁体、電気分極のある電荷秩序絶縁
体、金属相の三者の競合について調べた。
金属絶縁体転移近傍の金属相において、
スピン揺らぎより電荷揺らぎが支配的と
なること、これが転移に向けて増大する
ことを見出した。この現象はこれまでの
弱結合理論の結果の再考察を促すもので
あり、分子ダイマー内の電荷自由度の重
要性を改めて指摘した。 

(5) 電荷フラストレーション系の典型例であ
る theta-ET2Xに対し拡張ハバードモデル
にさらに長距離のクーロン斥力を加味し
たモデルを厳密対角化によって調べ、実
験で見られている電荷揺らぎの波数を再
現しこれが特徴的な「傾いたストライプ」
構造を持つことを明らかにした。 

(6) Fe3O4 の低温の強誘電歪みについて電子
状態計算を行い、複数の歪みモードの不
安定性を調べた。X モードの歪みが全エ
ネルギーを低下させ、低温の電荷秩序構
造を安定化させることが明らかとなった。
X モードの歪みは高温金属相のフェルミ
面のネスティングと関わっており、金属
絶縁体転移の駆動力になっていることが
確かめられた。 

図１：ダイマー構造のある系におけるスピン電荷構造と対称

性。a:電気非分極相、b:電気分極相と時間反転・空間判定操

作、c:電場印加によるスピン電荷構造の変化。 
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