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I　有機導体でのエネルギーの磁場依存性と
量子ホール効果の理論
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結晶中の電子の持つエネルギーはバンド構造といわれる波数依存性を持つが、グラフェ
ンや擬 2次元分子性導体では、質量ゼロのディラック粒子の場合と同じように、二つのバン
ドが波数空間の一点でのみ交差し、その点のまわりのエネルギーが波数の 1次の依存性を
示すことが最近実験的に明らかになり、非常に興味をもたれている。また、トポロジカル
絶縁体やトポロジカル超伝導体を考える場合の良いモデルとなることからも多くの関心を
集めている。擬 2次元分子性導体 α-(BEDT-TTF)2I3 では、圧力によって電子状態が大き
く変えられることも知られている。α-(BEDT-TTF)2I3に約 3kbar以上の一軸性圧力を加
えた場合、線形のエネルギー分散を示すディラックコーンが大きく傾いた質量ゼロのディ
ラックコーンが実現していることが知られている。我々は、それ以下の圧力ではディラッ
クコーンの傾きが臨界値を越えてしまい、ちょうど臨界圧力の時には、ディラックコーン
が傾いた方向 (+kx方向とする）に対してはエネルギーの波数依存性の 1次の項が消え、2
次の項が重要になることを示した。その場合にも、−kx, +ky, −ky の 3方向については、
質量ゼロのディラック点の場合と同じく、エネルギーは波数の 1次依存性を示す。我々は、
このような点を 3/4ディラック点と名づけた。その場合に、磁場によるエネルギーの量子
化、量子ホール効果、磁化の磁場依存振動現象 (de Haas - van Alphen 振動）などを理論
的に調べた。
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量子スピン模型は絶縁体磁性を記述する模型として、これまでに多くの研究が行われて
いる。しかしながら、この系は相互作用の効果が本質的であるために、数学的な厳密解が
得られるのはごく限られた場合だけで、一般には依然として最も難しい多体問題の一つで
ある。そこで、相互作用を近似しない直接数値計算によって、近似に依らない知見を得る
ことは非常に重要である。そのような直接数値計算の一つとして、ランチョス法に基づく
数値的厳密対角化法が知られている。その計算の規模は、原子数に関して指数関数的に増
大するため、使用する計算機の資源量に応じた小さい系しか取り扱えない。この欠点を克
服して出来る限り大きなシステムサイズを取り扱う方法の一つとして、単一計算ノードを
超えて並列計算を可能な限り大規模に実行することが考えられる。そのような計算プログ
ラムで、高速な実行速度が実現できるものを開発することは一般に困難であるが、我々は
量子スピン模型についてそのような並列プログラムを開発し、その物性解明に活用してい
る。特にカゴメ格子や三角格子といったフラストレート・ハイゼンベルク反強磁性体など
の様々な系の性質を数値的に調べてきた。「京」や Oakforest-PACSなどのスーパーコン
ピュータでこのプログラムを実行することで、S = 1/2スピン系 45サイト系の磁化過程
の全域描画に世界で唯一成功した研究グループとして他の事例についても様々な成果を挙
げている。2018年度の主な成果は、Shastry-Sutherland模型とも呼ばれる直交ダイマー格
子上の S = 1/2ハイゼンベルク反強磁性体の研究である。この系の基底状態の変化を数値
的厳密対角化法によって調べた。この系は、2種類の相互作用（直交ダイマーのボンドと
正方格子を形成するボンド）で構成され、系の性質はその比で決まる。この系では、これ
までに 32サイト系までの研究報告しかなかった。そこで、この系の 36サイト及び 40サ
イト系の計算結果を新たに得て、ダイマー相とネール秩序相の間を慎重に調べた。その結
果、直交ダイマー相互作用が強い場合のダイマー相の端と正方格子の相互作用が強い場合
のネール秩序相の端を捉えた上で、その間に両者とは異なる、別の相互作用比で挙動の変
化が現れている様子を初めて捉えた。
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