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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

Theory of magnetic-field-dependence of the energy

and quantum Hall effects in organic conductors

長谷川泰正
Hasegawa, Y.

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、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。そのような場合の磁場による
エネルギー量子化、磁化の磁場依存振動現象 (de Haas - van Alphen 振動）について、理
論的に調べ、実験での観測可能性について議論した。
また、圧力下の黒リンでも、ディラック粒子が実現されている可能性が最近議論されてお
り、核磁気共鳴 (NMR)の実験もなされている。実験結果の解析に参加した。

II　超伝導体 Sr2RuO4　の理論
Theory of superconductivity in Sr2RuO4

長谷川泰正
Hasegawa, Y.

Sr2RuO4は、銅酸化物高温超伝導体 La2−xSrxCuO4 と同じ結晶構造を持つ擬二次元的
超伝導体である。銅酸化物高温超伝導体は、多くの実験から、通常の超伝導体と同じよう
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に 2つの電子がスピンシングレットクーパーペアを作っており、超伝導オーダーパラメー
タに方向依存性があり符号も変わるスピンシングレット d波超伝導であろうと考えられて
いる。一方、Sr2RuO4 は、発見当初からスピントリプレット超伝導体の可能性が指摘さ
れ、超伝導状態での比熱、帯磁率などの温度依存性、超伝導状態での時間反転対称性の破
れなどの実験から、スピントリプレットｐ波超伝導体であると考えられ、多くの研究がな
されてきた。ところが、近年、超伝導状態での帯磁率の測定手段であるNMRナイトシフ
トの実験を一軸圧力下で精密に行う実験がなされ、従来考えられていたスピントリプレッ
トｐ波超伝導という理論を見直すべきではないかという議論がなされている。我々は、空
間依存性と磁場の効果を正確に取り扱える方法である Ginzburg-Landau理論を用いて、
Sr2RuO4とRuの共晶系での Sr2RuO4の超伝導転移を理論的に調べた。Sr2RuO4が時間
反転対称性を破った超伝導であるとして計算した結果、磁場の方向が Sr2RuO4の伝導面
に平行か垂直かによって、温度と磁場の強さの相図に特徴的な違いがあるという結果が得
られ、実験と良く一致した。

III　ツイストした 2層グラフェンの電子状態
Electric properties in twisted bilayer graphene

長谷川泰正
Hasegawa, Y.

蜂の巣構造の炭素原子からなるグラフェンでは、2次元ディラック粒子が実現し、量子
ホール効果も観測され、実験的にも理論的にも精力的に研究されている。グラフェンを角
度をつけて 2層重ねたツイスト 2層グラフェンで、マジックアングルとよばれる約 1度の
ツイスト角の場合、ディラック点での電子の速度がゼロになることが理論的に示されてい
た。最近マジックアングルの 2層グラフェンが実験で確かめられ、さらに、電子間相互作
用の効果が大きくなって絶縁体になったり超伝導状態にもなることが観測された。我々は、
強束縛モデルを用いてツイストした 2層グラフェンの電子状態を理論的に調べた。2層間
の距離を短くすると、マジックアングルが大きくなっていくことを確かめた。大きな回転
角の場合でも、層間距離を小さくしていくと、もとからあったディラック点の周りに 3つ
のディラック点が近づいてきて、4つのディラック点が重なったときに、電子の速度がゼ
ロになることが示された。このことがマジックアングルで電子の速度がゼロとなる原因で
あることがわかった。

IV　大規模数値シミュレーションに基づく
量子スピン模型の理論的研究

Theoretical study of quantum spin models

based on the large-scale numerical simulations
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中野博生
Nakano, H.

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、様々な成果を挙げている。2019年度の主
な成果は、整数スピンで構成される 1次元ハイゼンベルク反強磁性鎖の基底状態のすぐ上
のスピン励起へのエネルギー差、いわゆる、ハルデンギャップに関する研究である。スピ
ンの大きさが整数であればギャップ値はゼロではないものの、スピンの大きさが大きくな
るにつれてギャップ値が急激に小さくなり、その数値的評価は極めて難しい。そのような
状況で、我々はこれまでに見積もられてきた事例のうち最大の S = 5の場合の評価値を、
より高精度で求め、さらに S = 6の場合の評価値も新たに求めることに成功した。また、
2019年度は、歪んだカゴメ格子反強磁性体の候補物質Cs2LiTi3F12に関する研究も進め、
実験家と理論家の共同研究を行った。
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