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§１．研究実施の概要 
 

本研究プロジェクトでは、実際にはクーロン相互作用の効果の大きな現実物質（強相関電子物

質）の物性を予測し、現象のメカニズムを解明する上で、汎用性が高く実用に耐える高精度計算手

法MACE (Multiscale Ab initio method for Correlated Electrons) を開発応用することをめ

ざしている。密度汎関数法の局所密度近似など、従来の第一原理計算手法は、強相関電子系に

対して多くの困難を抱えている。特に強い電子相関のために絶縁体化するモット絶縁体では、絶

縁体を金属と予測するなど、定性的にも誤った結果を与えることが広く知られている。この困難を克

服するために、私たちは 3段階手法によるアルゴリズムMACEを提唱し、このプロジェクトを推進し

てきた。3 段階手法の開発実装および応用は、当初の計画通り、また一部は計画以上に順調に進

んでいる。研究期間の前半では MACE（3 段階手法）の各要素、すなわち大域的電子状態計算と

ＧＷ計算、ダウンフォールディング法、低エネルギーソルバーについてそれぞれ個別の改良と、各

要素の接続による統合的応用を試行し、研究期間の後半で要素を統合して広範な現実物質へ大

規模に応用するという大局的な戦略を設定して進めてきた。 

今年度の主な成果は以下の通りである。 

まず方法論の改良では、第２段階で低次元的な異方性の大きな系の低次元的な有効模型を導

く方法を確立した。さらに次世代スーパーコンピュータでの利用を目指した、コードの並列化、高度

化を推進し、10000 並列以上でも 50%以上の並列加速率が得られる見通しができ本格的な大規

模応用の道が開かれた。 

一方、3 段階手法MACE の総合的応用もいくつかの物質群で進み、動的平均場法によって鉄

系超伝導体の有効模型を解いた結果、鉄系超伝導体の異なる物質群の物性の多様性の起源が、

有効電子間相互作用の違いに帰着することを明らかにした。また、BEDT-TTF 型有機伝導体の

有効模型を低エネルギーソルバーで解くことによって、現実物質でのモット転移（金属絶縁体転
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移）がパラメタについて 10%程度の誤差以内で定量的に説明できることを明らかにした。 

 

 

§２．研究実施体制 

（１）「東京大学」グループ 

① 研究分担グループ長：今田 正俊（東京大学大学院工学系研究科、教授） 

② 研究項目 

    1. ダウンフォールディング法の開発、確立 

    2. 格子低エネルギーソルバーの整備 

    3. 新奇超伝導体、有機導体および界面に対する 3段階法応用の展開 

 

（２）「Ecole Polytechnique」グループ 

① 研究分担グループ長：Antoine Georges（Ecole Polytechnique、教授） 

② 研究項目 

    1. 連続時間アルゴリズムによる不純物ソルバーの改良 

    2. GW+DMFT 法の開発 

 

（３）「産業技術総合研究所」グループ 

① 研究分担グループ長：三宅隆 （産業技術総合研究所、主任研究員） 

② 研究項目 

    1. 遷移金属酸化物の GW計算 

    2. GW+DMFT法の開発 

    3. ダウンフォールディング法の精密化と応用 

 

 

§３．研究実施内容 

 

研究目的： クーロン相互作用の効果の大きな現実物質の物性を予測し、現象のメカニズムを解明

する上で、汎用性が高く実用に耐える高精度計算手法 MACE を開発することをめざしている。私

たちの提唱する 3段階手法MACEではまず第一段階で現実物質の大局的な電子状態を密度汎

関数法によって求める。引き続いて第 2 段階でフェルミエネルギーから離れた高エネルギー自由

度を消去して、ダウンフォールディングの手法で低エネルギー自由度の有効模型を導出する。第 3

段階で有効模型を精度の高い計算手法を開発して解く。この手法を現実の物質科学で課題となっ

ている物質群に適用しながら、強相関電子系の物性予測を可能にする汎用的かつ高精度で強力

な手法の開発を目指している。 

研究方法： 平成 22 年度は昨年度に引き続き、3 段階手法を融合した方法をさらに高度化し、興
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味深いいくつかの物質群に対して、3 段階手法を実際に適用する研究を展開した。さらに次世代

スーパーコンピュータの利用に備え、第 2段階の制限RPA法コードおよび、第 3段階の多変数変

分モンテカルロ法コードの並列化を進めた。以下に平成２２年度の研究の総合的な展開の要約を

述べる。 

 

方法論の開発 

第１および第 2段階に関わる要素開発 

密度汎関数法による電子状態計算から出発し、低エネルギー有効模型を導くまでがこの第 1、

第 2 段階の範囲である。密度汎関数法による計算を実装するには、基底を定めなければならない。

このプロジェクトでは局在基底である局在マフィンティン（LMTO）基底を産総研グループで採用し、

東大グループでは平面波基底を採用し、同じ問題を独立に解いて、基底に拠らない結果が得られ

るかどうかを相互検証しながら開発と応用を進めている。 

[次元縮約法の確立][3] 

第２段階で低次元的な異方性の大きな系の低次元的な有効模型を導く方法を確立した。これは

通常のダウンフォールディング法がバンドの縮約を行うのに対して、次元縮約とよぶべき方法であ

る。次元縮約によって、理論模型として広範に研究されている低次元理論模型を第一原理的に導

出する道が開け、第一原理的な「低次元物理学」の分野を切り開くことになる。実際にこの手法は

鉄系超伝導体の 2 次元有効模型の導出に応用され、後述のように低エネルギーソルバーでの解

へとつながった。 

[スピン軌道相互作用系への拡張] 

トポロジカル絶縁体やスピンホール効果などスピン軌道相互作用に起因した物理現象が広く注

目を集めている。これらの物質群を扱うため、スピン軌道相互作用を考慮した GW プログラムを開

発し、簡単なバルク物質でテスト計算を行った。またスピン軌道相互作用系の強相関効果を調べる

ため LDA+DMFT法を拡張した。Sr2IrO4への適用を行っている。 

  [周波数に依存した電子間相互作用の取り扱い] 

厳密なダウンフォールディング法によれば、消去した高エネルギー自由度の影響を繰り込んだ

遮蔽相互作用（ハバード U）は周波数に依存する。周波数に依存した U をもつ低エネルギー有効

模型の解析手法を開発し、モデル計算と第一原理計算で検証を進めている。モデル計算におい

ては、厳密な量子モンテカルロ法と効率のよい近似手法の比較検討を行い、近似の有効性を確か

めた。現実物質への応用では SrVO3の他に鉄系超伝導の計算を開始した。 

 

並列高度化の推進 

次世代スーパーコンピュータの利用に備え、第 2段階の制限RPA法コード(cRPA)および、第 3

段階の多変数変分モンテカルロ法コード(mVMC)の並列化を進めている。現在 mVMC コードに

ついては 1000コアで並列加速率が線形完全並列加速率に対して 60%程度まで達している。これ

以上の並列化に対しても、モンテカルロ計算の並列化が必要であり、可能であるから 10000 並列
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程度まで 60%程度の加速率は既に達成されていると推定できる。また cRPA の並列化についても

必要なバンド間並列について 80%程度の加速率は既に達成されており、100%の加速率が保証さ

れている波数点並列と組み合わせることにより、既に 10,000 から 100,000 並列程度でも同様の

80%程度以上の並列化は達成されていると推定できる。この点については 2011 年 1 月以降も物

性研スーパーコンピュータおよび京を用いて改良と実証を重ねる。 

 

応用 

一方、3 段階手法 MACE を総合的に組み合わせながらの、総合的応用もいくつかの物質群で

進んだ。 

 

[鉄系超伝導]（全グループ）[5, 8, 9, 11, 13, 14, 15, 16, 21] 

2008 年 2 月に日本で発見され、臨界温度が 50 度を超える鉄系超伝導体のバンド構造を第一

原理計算によって解明するとともに、昨年度までに世界に先駆けて3段階手法を直接適用すること

によって、この超伝導体の有効理論模型を導出し提案していた。鉄系超伝導体に属する異なる物

質群では、物質によって鉄とアニオン層の間の距離が異なる。距離の増加とともに共有結合性の

強い化合物からイオン結合性の強い化合物へと変化することによって、有効電子間相互作用が大

きく変化することが、この有効模型の導出によってわかっていた。 

今年度は実際に有効相互作用が大きいと判定された化合物 FeSe について、動的平均場法に

よって有効模型を解いた結果、電子相関が大きいときに典型的にみられる下部ハバードバンドが

励起スペクトルに見られること、また既にある光電子分光のデータの中の同定されていなかったピ

ークがこの下部ハバードバンドに相当し、FeSe での顕著な電子相関の効果が実証されていること

を明らかにした。また FeSe は金属であるが、軌道によって非フェルミ液体となる、軌道選択型非フ

ェルミ液体が実現しているという興味深い結果が得られ、実験検証を促している。 

また有効模型を多変数変分モンテカルロ法で解くことによって鉄系超伝導体の異なる物質群の

物性の多様性の起源が、実際にこの電子間相互作用の変化に求められることを明らかにした。鉄

系超伝導体は超伝導相の近傍の母物質が反強磁性秩序を示すことが多い。しかしこの秩序の磁

気秩序モーメントは物質群によって大きく異なり、磁気秩序のない化合物から、モーメントが２μB

以上に亘るものまで多様であり、その原因が謎となっていた。この多様さが有効電子間相互作用の

大きさの違いによって定量的にも 10%以内の精度で説明できること、LaFeAsOでは実際に今まで

の第一原理計算で説明のできなかった小さな磁気モーメントが説明できることを明らかにした。    

[有機導体（κ-ET塩]（東大グループ） 

BEDT-TTF型有機伝導体は単位格子に原子が 100以上もある複雑な系であるが、この系に対

しても 3段階手法を適用し、昨年度までに有効理論模型を導出することに成功していた。引き続い

て今年度は有効模型を低エネルギーソルバーで解くことによって、モット転移（金属絶縁体転移）と

金属および反強磁性絶縁体相の相図を求め、現実物質での転移がパラメタについて 10%程度の

誤差以内で定量的に説明できることを明らかにした。 
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