
東京大学・大学院工学系研究科（工学部）・助教

科学研究費助成事業　　研究成果報告書

様　式　Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、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）

１２６０１

若手研究(B)

2017～2014

多不連続点アルゴリズムを用いた磁気異方性のある磁性体と光結合する原子気体の研究

Quantum Monte Carlo study on quantum magnets and bosonic gases coupled to a 
cavity field based on multidiscontinuity algorithm

５０７０８５３４研究者番号：

加藤　康之（Kato, Yasuyuki）

研究期間：

２６８００１９９

平成 年 月 日現在３０   ５ ３１

円     3,200,000

研究成果の概要（和文）：量子磁性体や冷却原子気体といった量子多体系の有効模型の数値厳密解を与える量子
モンテカルロ法を主軸として，平均場理論，摂動論に基づいた有効模型構築，厳密対角化法などの，可能な限り
近似を排した量子多体模型の数値計算手法を適宜活用し，いくつかの量子磁性体および混合冷却原子気体の解析
を行った．その結果，混合冷却原子気体，量子スピン液体 ，カイラルソリトン格子といった近年精力的に研究
が進められている研究対象に対する新たな知見を得ることに成功した．

研究成果の概要（英文）：We employ the world-line quantum Monte-Carlo (QMC) method for quantum many 
body systems. The QMC method has been widely used since it obtained numerically unbiased exact 
solution of theoretical models including many body interactions. In addition to QMC method, we also 
employ other methods (e.g., the mean-field theory, the perturbation theory, the exact 
diagonalization method) to investigate topics under intense study such as multicomponent ultracold 
atomic gases, quantum spin liquids, chiral soliton lattice. As a result, we have obtained new 
insights on these topics.
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１．研究開始当初の背景	
	 	
	 世界線量子モンテカルロ（QMC）法は，量
子磁性体や冷却原子気体といった量子多体
系の有効模型の数値厳密解を与える方法で
あり，広く用いられている．2013 年に開発・
公表した新しいアルゴリズム，多不連続点ア
ルゴリズムを用いることで，これまでのアル
ゴリズムの適用範囲外にあった基礎的な模
型のシミュレーションが適用範囲内に入る
ことがわかった．立方磁気異方性のある量子
磁性体はその好例である．模型の歴史は古く，
1926 年に本多光太郎氏と茅誠司氏によって
日本で始められた．永久磁石の性能で重要な
ことは転移温度が高いだけでなく，結晶の磁
気異方性によってもたらされる高い保磁力
があげられる．そのため，古くから磁気異方
性の研究が行われてきた．一般に大きいスピ
ン量子数(S	>	3/2)をもつ系では単一イオン
の立方磁気異方性の効果が存在するが，従来
法ではこれを厳密に取り扱うことが困難で
あった．そこで本研究課題では基礎的な磁性
体の模型に多不連続点アルゴリズムを適用
し QMC 計算を実装することを出発点に，様々
な量子磁性体および冷却原子気体の数値解
析を行うことを計画した．	
	
２．研究の目的	
	
	 本研究課題の目的は，多不連続点アルゴリ
ズムを用いて，立方磁気異方性のある量子磁
性体や光と結合する原子気体などのQMC計算
を実装することで，量子磁性体および冷却原
子といった量子多体系の新たな知見を得る
ことである．解析計算が困難な量子多体系の
模型に対して，QMC 法は統計誤差の範囲で数
値厳密解を与えるため，有効な手法として信
頼され広く適用されている．しかしながら，
その適用範囲には制限があり，その適用範囲
を広げることは重要な課題である．そこで，
これまでの方法では原理的に，もしくは実際
上困難であった基礎的な模型に注目して解
析を行う．		
	
３．研究の方法	
	
	 量子磁性体および冷却原子気体の理論模
型を対象に，これまでの研究で培ってきた経
験を活かして，（量子）モンテカルロ法，平
均場理論，摂動論に基づいた有効模型構築，
厳密対角化法などを活用し，可能な限り近似
を排した量子多体模型の数値計算を行う．	
	
４．研究成果	
	
	 本研究課題における研究成果を以下に示
す．なお，文献番号は「５．主な発表論文等
の〔雑誌論文〕」に対応している．	
	
(1)	一般化スピン波理論：スピン波理論は，

量子磁性体の量子効果の評価，中性子散乱実
験解析などにしばしば使われている方法で
ある．このスピン波理論を一般化し，N 種類
のボゾンを導入したものが，様々な模型に対
して用いられてきた．この一般化スピン波理
論の数学的枠組みを，SU(N)	Schwinger	boson
表示を用いて整理し，一般の量子磁性体の模
型に適用しやすい形にまとめた．例として，
一般の S に対する bilinear-biquadratic	
model の強磁性・反強磁性相の安定性を評価
し，それぞれの安定領域を明らかにした．[文
献 13]	
	
(2)	光格子中２成分ボーズ混合気体の重い
ソリトンと表面臨界現象：２成分の冷却ボー
ズ気体を同一の光格子中に閉じ込め，格子ポ
テンシャルの大きさを変化させると，１成分
の場合と同様，モット絶縁体－超流動転移が
起こる．しかし１成分の場合とは異なり２成
分の混合気体の場合は，この転移が不連続に
なる場合があることをQMC計算により明らか
にしていた．本課題における成果は，この転
移点近傍で，ソリトンのサイズが発散的に大
きくなることを明らかにした点である．不連
続転移で特徴的長さが発散する事例として
表面臨界性が知られており，本研究ではソリ
トンサイズの発散と表面臨界現象との関係
を明らかにすることに成功した．[文献 12]	
	
(3)	量子スピンアイス模型のQMC計算による
解析：Dy2Ti2O7や Ho2Ti2O7といったスピンアイ
ス(SI)物質では，温度を下げるに従って，高
温弱相関相からクロスオーバーを経て低温
の広い温度領域で残留エントロピーを伴う
古典 SI 状態が観測される．より低温での実
験結果は，残留エントロピーが解放されるこ
とを示唆していおり，本研究では Ising 模型
に横成分の強磁性相互作用を加えた S	=	1/2		
XXZ 模型の QMC 計算を用いた解析を行った．
その結果，量子効果により残留エントロピー
が解放され，古典 SI状態から量子 SI状態へ
とクロスオーバーすることを明らかにした．
[文献 11]	
	 また実験グループとの共同研究により，量
子SIの候補物質のTb2+xTi2-xO7+yの有効量子ス
ピン模型にQMC法を適用した．この模型のQMC
計算は負符号問題のため一般に困難である．
実際低温の計算では十分な精度が得られな
かった．しかし高温領域では，再重み付け法
を用いて計算が可能であり，十分な精度の計
算が可能である．そこで高温領域の帯磁率の
解析，および古典スピン模型を用いた中性子
散乱，磁場中比熱，磁化の解析を複合的に用
いて有効模型のパラメータを決定し，低温相
が電気四極子相であることを明らかにした．
[文献 8]	
	
(4)	2 次元および 3 次元トーリックコード
(TC)の QMC 計算による量子スピン液体の解
析：量子情報の分野では量子コンピュータへ



の応用を念頭に，	TC の量子誤り訂正に関す
る研究が盛んに行われている．この模型の基
底状態は量子スピン液体であることがわか
っており，本研究では TC に磁気秩序を引き
起こす強磁性的な相互作用を導入した模型
を取り扱う．従来型の QMC 法の本模型への適
用は，エルゴード性を満たさず正しい結果を
与える計算が実現できない．そこで多不連続
点アルゴリズムのアイディアを基にアルゴ
リズムを改良し，QMC 計算を可能にすること
に成功した．TC の QMC 計算の結果，TC の量
子スピン液体相から強磁性相への相転移は
次元に依存し，２次元系では連続転移である
のに対して，３次元系では不連続転移である
ことを明らかにした．[文献 10]	
	
(5)	反強磁性横磁場イジング模型のQMC計算
による量子三重臨界点(QTCP)の解析：特異な
量子臨界現象を引き起こす QTCP を解析する
目的で，正方格子上の J1-J2 横磁場反強磁性
イジング模型の QMC 計算を実装した．本研究
では，絶対零度の反強磁性相から磁場による
強制強磁性相への量子相転移が，連続転移か
ら不連続転移へと変わる QTCP が存在するこ
とを示し，有限サイズスケーリングを用いて
精度良く QTCP の位置を決定することに成功
した．QTCP では反強磁性帯磁率だけでなく一
様帯磁率も発散する．QTCP の近接効果として
有限温度において一様帯磁率が増大するこ
とも明らかにした．[文献 9]	
	
(6)	反強磁性正四角台塔系の磁化曲線と電
気磁気効果：空間的に低対称な磁気ユニット
を内包する量子スピン系の実験による測定
結果（磁化曲線，誘電率）の解析を行った．
対象物質 Ba(TiO)Cu4(PO4)4は，近年新たに合
成されたものであり，第４のジョンソン立体
である正四角台塔と類似した形状の磁気ユ
ニット(Cu4O12)を内包している．局所的な空間
反転対称性の欠如により，Cuイオンのスピン
(S	=	1/2)間にはスピン軌道相互作用由来の
Dzyaloshinskii-Moriya(DM)相互作用が誘起
される．DM相互作用の存在により，スピン空
間と実空間とが結合し，空間的な異方性を生
み出す．その結果，外部磁場方向に依存した
磁化曲線が得られる．本研究では磁化曲線の
磁場方向依存性を再現する有効量子スピン
模型を構築した．さらに得られた模型のクラ
スター平均場理論を用いた解析により，実験
で観測された反強磁性転移にともなう誘電
異常および誘電率の磁場・電場方向依存性を
よく再現することがわかった．また，この解
析により，有限磁場・有限温度相図を完成さ
せ複数の反強磁性相が安定化することを示
した．さらに，見つかった各相における電気
分極配置の理論予測を与えるに至っている．
[文献 7]	
	
(7)	キタエフ型相互作用を有する模型の解
析：ハニカム格子キタエフ模型は，基底状態

が量子スピン液体であることが厳密に示さ
れている可解な量子スピン模型である．キタ
エフ模型実現の候補物質の提案に端を発し，
研究が盛んに行われている．	
	 本研究では QMC 法を用いて，ハイパーオク
タゴン格子やハイパーノナゴン格子といっ
た3次元格子に拡張したキタエフ模型の有限
温度相転移の解析を行った．その結果，ハイ
パーオクタゴン格子の場合には局所的対称
性の破れを伴わない相転移が確認された．こ
の転移はこれまでハイパーハニカム格子で
確認された相転移と定性的に同一のものあ
り，相転移温度は局所的に定義される Z2保存
量（フラックス）を反転するのに要するエネ
ルギーと密接な関係があることを示唆する
結果を得た．一方ハイパーノナゴン格子では，
不連続転移（一次転移）をともない，これま
でとは異なる非一様なフラックス配置が基
底状態に現れ，カイラルスピン液体が実現す
ることを示した．[文献 2-4]		
	 別の拡張キタエフ模型の解析も行った．既
存のキタエフスピン液体候補物質には純粋
なキタエフ模型に付加的なスピン間相互作
用が働いていることがわかっている．そこで
キタエフ模型を拡張して，キタエフ型相互作
用の他に一様なイジング型相互作用を追加
した模型の解析を試みた．付加項によりキタ
エフ模型の可解性は失われてしまう．そのた
めこれまで用いてきたQMC法の単純な適用は
困難である．そこで本研究では厳密対角化法
および平均場理論を用いた解析を行った．そ
の結果キタエフ量子スピン液体から，異なる
量子スピン液体を経由して磁気秩序相へと
逐次転移することを発見した．[文献 6]	

さらにこれまでのキタエフスピン液体の
候補物質を拡張する試みにも成功した．具体
的には，これまでの候補物質は d5低スピン電
子配置を念頭に組み立てられてきたが，キタ
エフ模型実現可能性を広げ d7 高スピン電子
配置のイオンを有する物質でもキタエフ模
型が実現する可能性を指摘した．[文献 1]	
	
(8)	カイラルソリトン格子系のモンテカル
ロ計算による解析：Cr1/3NbS2 をはじめとした
カイラル遍歴磁性体において，外部磁場によ
りカイラルソリトン格子と呼ばれる特異な
スピン配位が安定化していることが実験的
に示され，近年多くの注目を集めている．こ
れまでの理論的研究では，局在スピンの自由
度だけを加味した模型の解析が主に行われ
ており，実験で観測されるスピン配位がよく
説明されてきた．実験ではカイラルソリトン
格子形成に伴い遍歴電子の伝導特性にも異
常が観測されている．伝導電子と局在スピン
の自由度が相互に与える影響が重要である
と考え，伝導電子の自由度を顕に取り入れた
模型のモンテカルロ計算を行い，カイラルソ
リトン形成とそれに伴う伝導度異常を再現
することに成功した．[文献 5]	
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