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計算物質科学研究センター  赤井 久純 

 

 この 4 月に大阪大学を退職し 2013 年 5 月 1 日付けで計算物質科学研究センター特任教授に着任した。40 年ほど昔、博

士課程の学生だった頃、物性研の助手の公募があり、応募したところ運良く面接に呼ばれた。喜んで六本木に向かい、指

定された(と思った)会議室の前で、室内に招じられるのを待ったが、いつまでたっても呼ばれない。ほとほと困ったが、

要するに会議室を間違えていたらしい。物性研から、本人が現れないがどうしたのかという電話が大学にあったらしく、

それで有名になってしまった。そのせいとは言えないが、物性研には、客員部門に半年ほど呼んでいただいた以外、余り

縁がなかった。しかし、今回は無事、着任することになり大変光栄に感じている。 

 物性研での仕事は文科省による元素戦略による永久磁石の研究がかなりの部分を占める。物性論の観点からは忘れられ

がちな課題であるが、大変底の深い物理を含んでいる。歴史的には日本が大変強かった分野であるが、最近は基礎物理の

観点からの研究の層が薄くなっていたように思う。ここ数年の間に新たな発展を生み出し、願わくは、イノベーションに

結びつくよう研究を推進していきたい。 

 電子状態計算を行い、それを基に金属・合金や半導体、金属間化合物の物性を議論することを主たる研究手法としてき

た。1970 年代に第一原理計算の手法の開発を始めた。当時、金森順次郎先生、寺倉清之先生、山田耕作先生が擬グリーン

関数法(pseudo Greenian)という新しい電子状態計算の手法を開発されていた。今では知る人はほとんどいないと思うが

(当時もあまり知られていなかったが）、直交化された平面波と共鳴状態を用いてグリーン関数を構成する方法であり、概

念的には大変面白い、しかしやや難解な手法であった。それと斯波弘行先生の開発された KKR–CPA の考えを組み合わせ

て、合金の電子状態や久保公式を使った電気伝導の計算を行うための手法を開発することから出発した。やがて擬グリー

ン関数法を捨ててより単純な KKR グリーン関数法に移行した。当時、物性研には山下次郎先生、和光信也先生、浅野摂

郎先生がおられて、KKR 法を用いた計算を精力的に進めておられ、日本の電子状態計算の中心であった。それを横目で

みながら物性研ではあまりなされていなかった不純物問題や合金の研究、当時その重要性が認識され始めた密度汎関数法

を取り入れることなどを行った。  

 現在まで進めてきた研究にはそれらの延長上にあるものも多い。ここ 20 年くらいは、そのような研究に計算機マテリ

アルデザインの名前をかぶせている。手法の開発に軸足の一つを置いていることや計算機コードの開発に労力をいとわな

いことも変わっていない。 

 物性研にいる長所は、とりあえずは多くの情報が集積する点であろう。来所者が多いので、セミナー等も多くワーク

ショップや国際会議に出向かなくても世の中の研究の動向がつかめる。一方、所内でのコミュニケーションは意外に少な

いと感じた。だれとも出会わない日が続いたりする。あまりにしゃべらないものだから、急にしゃべろうとすると声がで

ないこともある。静かでよいのだが、学生が少ない事は問題かもしれないし、建物の構造の問題かもしれない。種々の催

し等、研究所には家庭的な雰囲気さえただようのであるが、十分なコミュニケーションのためには積極的に他研究室にお

しかけていく必要がありそうである。 

 物性研は良くも悪くも日本の物性研究の縮図である。物性研の長期ワークショップのせいか、集まる人が判を押したよ

うに「トポロジカル」を言うのには少し驚いた。日本の物性研究の趨勢を反映しているのだろうが、それが独創性を得て、

独自の発展を生み出す機運になるならば大変良いことである。 

 着任して第一に思ったことであるが、全国共同利用研究所として鍛えられてきた物性研の行政・事務と研究の連携は素

晴らしい。研究環境の点から言っても世界のトップクラスと言える。また、所員の共同利用に関する真摯な議論も、外部

からはあまり見えないことであったが、大変感銘をうけた。このような研究所で研究できる幸運を感謝したい。 
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物質設計評価施設  森田 悟史 

 

2013 年 7 月 1 日付けで物質設計評価施設川島研究室の助教に着任いたしました森田悟史(もりたさとし)と申します。

この場をお借りしまして、簡単に自己紹介とこれまでの研究紹介をさせて頂きます。 

私は東京工業大学物性物理学専攻の西森秀稔教授の元で、学位を取りました。修士課程時代は、スピングラス模型の解

析研究を行いました。相図上のある領域(西森ライン)で成立する関係式を駆使して証明した相関不等式が、最初の研究成

果です。博士後期課程に進学してからは、量子アニーリングと呼ばれる量子計算アルゴリズムの一種について解析的な研

究を行いました。最近、カナダの D-Wave 社が量子アニーリングを実装したというニュースをご存じの方も多いかと思い

ます。量子アニーリングは、古典的な焼きなまし法と同様に、解きたい問題に対応したハミルトニアンの基底状態を作る

ことで、最適化問題の解を求める手法です。焼きなまし法は温度揺らぎを用いて状態を遷移させますが、量子アニーリン

グでは磁場などの外部パラメータによって量子揺らぎを導入します。非常にゆっくりとパラメータを動かすことで、断熱

遷移によって状態を目的の基底状態へと到達させます。あまり急速に動かすと非断熱遷移により励起してしまい、正しい

解を得られません。どれくらいゆっくりとパラメータを動かせば正しい答えに到達できるかを議論し、焼きなまし法より

も速く収束するアニーリングスケジュールの上限を解析的に求めました。 

博士号取得後は、イタリア・トリエステにある SISSA の Giuseppe Santoro 教授の元で 2 年間、東京大学物理学専攻の

宮下精二教授の元で 1 年間、量子アニーリングと関連する話題について研究を行いました。学生時代は主に解析的な計算

を用いていましたが、このころから徐々に数値計算へ軸足を移しています。その後、東京大学物理工学専攻の今田正俊教

授の元で、CMSI 重点研究員として約 2 年間過ごしました。今田グループでは、第一原理計算に基づいた物質の低エネル

ギー有効模型を導出し、これを精度よく解析することでスピン液体などの新奇量子相の解明を目指しています。私は、後

半部分の有効模型の高精度解析に用いられる多変数変分モンテカルロ法の改善、応用を進めてきました。この手法は変分

原理に基づいた強相関電子系における基底状態計算手法で、多数の自由度を持つ変分波動関数を用いることで様々な相を

表現できます。また、特定の量子数への射影演算子を導入することで、精度の高い計算が可能となっています。これまで

の研究とはアプローチの仕方が全く異なるのですが、個人的には楽しんで取り組んでいました。着任当時はスーパーコン

ピュータ「京」が立ち上がったばかりで、「京」でプログラムを動かすことが最初の仕事となりました。頻繁に神戸へ赴き

コードの最適化、大規模並列化を行い、最終的には元のコードから約 60 倍もの高速化を達成することができました。そ

の際には、計算物質科学センター神戸分室の皆様に大変お世話になりました。 

今後は物性研究所の一員として、主に数値計算手法の開発を通じて物性研究に貢献できるよう努力してまいります。 

まずは、変分モンテカルロ法の開発で培ってきた経験を活かして、川島研究室全体で取り組んでいるテンソルネットワー

クを用いた一連の手法の研究開発を行いたいと思います。若輩者ですが、ご指導ご鞭撻の程をよろしくお願いいたします。 
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物質設計評価施設 X 線測定室  矢島 健 

 

2013 年 7 月 1 日付けで物質設計評価施設 X 線測定室に助教として着任いたしました矢島健と申します。この場をお借

りしてご挨拶と自己紹介をさせていただきます。学部は東京大学工学部応用化学科を卒業し、大学院はここ柏キャンパス

の新領域創成科学研究科へと進学しました。学部 4 年から修士・博士課程の計 6 年間、当時物質系専攻に居られた高木英

典先生(現在は理学系研究科物理学専攻)にご指導いただいておりました。物性研が物質系専攻の協力講座であることや、

充実した物性研図書館を頻繁に利用させていただいていたことから、当時から物性研には大変馴染みがあります。2010

年 3 月に学位を取得した後、京都大学工学研究科・陰山洋研究室での約 3 年間のポスドク・特定助教を経て、この度の物

性研着任と相成りました。 

これまでの研究内容ですが、もともと無機の新物質合成に強い興味を持っており、修士課程までは新超伝導体の探索を

始めとして、実に多彩な研究テーマに触れさせていただきました。博士課程では指導教官の高木先生から、薄膜デバイス

をやってみないかというお話をいただき、長い研究生活の中で、このような路線変更も良い経験になるだろうと考え、一

転して薄膜の研究に取り組むことにしました。遷移金属酸化物を用いた薄膜デバイスである抵抗変化型メモリは、フラッ

シュメモリなどに続く次世代メモリと目されていますが、動作機構が未解明という問題点を抱えていました。そこでデバ

イス動作部位の可視化や、デバイス動作時の酸化物イオンの挙動を同位体酸素によって追跡することで、デバイスへの電

圧印加時に起こる酸化還元反応が、デバイス動作の根本であることを明らかにしました。京都大学に移ってからは、複数

のアニオン種を混在させた「混合アニオン系物質」、たとえば酸水素化物、ニクタイド酸化物、酸フッ化物などの新物質探

索を行ってきました。中でも酸水素化物は、酸化物中では通常プロトン(H+)として存在する水素が、水素化物イオン(Hԟ)
として酸化物イオン(O2ԟ)と結晶構造内で共存しているという非常に珍しい系です。酸水素化物はこれまで主に典型元素化

合物で見られてきましたが、チタン酸化物に対し低温合成を用いることで O2ԟを Hԟで一部置換し、遷移金属元素を含む新

たな酸水素化物の合成に成功しました。また薄膜デバイスでの成膜経験が活き、バルクだけではなく酸水素化物のエピタ

キシャル薄膜作製にも初めて成功しました。最近発見した層状ニクタイド酸化物 BaTi2Pn2O (Pn = Sb, Bi)は、anti-CuO2

型 Ti2O 平面を有することから銅酸化物超伝導体との構造類似性が高く、また電子状態が電子－ホール対称となる d1電子

系超伝導体です。BaTi2Pn2O は Ti3+に O2ԟと Pn3ԟの両方が配位した混合アニオン系化合物ですが、Pn サイトの固溶体に

おいて鉄砒素系超伝導体に見られるような Tcの 2 ドーム構造が現れます。この起源は未だ明らかになってはいませんが、

混合アニオン系特有の非等価な配位環境が重要な役割を果たしていることが、X 線回折や中性子回折を利用した詳細な構

造解析から示唆されています。これまで混合アニオン系化合物の物性研究はさほど多くはなされていませんが、このよう

に非等価な配位環境などを利用することで、混合アニオン系化合物は新たな物性を開拓する絶好の舞台となり得ます。 

物性研では、X 線測定室の管理や共同利用への貢献はもちろんのことですが、これまでの経験をもとにさらなる新物質

探索や、物性研究も進めていきたいと考えております。私自身これまでの研究を通じて痛感してきたことですが、物質開

発や物性の理解において結晶構造解析を通じて得られる情報は非常に重要といえます。X 線測定室には粉末用、単結晶用、

薄膜用、ラウエなど様々な X 線回折装置が揃っておりますので、皆様も装置利用や構造解析が必要な試料がございました

ら、いつでもご相談ください。多くの方々とともに研究できることを楽しみにしております。皆様どうぞよろしくお願い

いたします。 
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