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--- プログラム  --- 

12月 10日（木曜） 
 

----- 電子相関  ----- 
 

10:00-10:25     前園涼（北陸先端大） 

Ò�”� �Þ�ï�Â�§�ç�é�O�t�‘�”�?� 	Ý�6�-�‰ Ó 

10:25-10:50     獅子堂達也（広大） 

ÒHiLAPW �¯�”�Å�w�q	Ý�q�Í
H�E�µ�Í�¯�ï�t�8�b�”�‹�w Ó 

10:50-11:15    中村和磨（東大） 

Ò�H�°�j�g�T�’�w
ú�í�w�ÿ�¤�É�ç�ª�”���®�Û���Ï�™ Ó 

 

----- 複雑流体 1 ----- 
11:15-11:40    尾形修司（名工大） 

Ò�{�.
ú�g�q�v�.
ú�g�w�µ�­�”�ç�ª �ß�¿�Ó�›�’�Š�”���Š


Ú�³�Û�á�è�”�³�ã�ï Ó 

 

12:40-13:00 --- Lunch  --- 
 

----- 複雑流体 2 ----- 
 

13:00-13:25     畝山多加志（京大） 

Ò�T�’�ˆ�K�l�h�ô
ü� �w�Ú�ç�½�µ�­�”�ç�³�Û�á�è�”�³�ã�ï  

�q�ô��� �—�³�Û�á�è�”�³�ã�ï Ó 

 

----- 界面  ----- 
 

13:25-13:50     大谷実（産総研） 

      Ò�?�Ã�„�Ø�t�S�Z�”�H�°�j�g�³�Û�á�è�”�³�ã�ï Ó 

 



13:50-14:15     小倉昌子（大阪大） 

Ò	��� KKR �O�w�‰
C�q�?� 	Ý�6�—�;�‹�p�-�‰�•�w � 

�; Ó 

 

14:15-14:35 --- Coffee break  --- 
 

----- GPGPU特別セッション  ----- 
 

14:35-15:05     飯高敏晃（理研） 

      Ò�(�1�(�1�6�x�®�Í
H�E�µ�Í�¯�ï�¯�w�"�T�¯�M�T Ó 

15:05-15:35     成見哲（電通大） 

      Ò�(�1�6�›�;�M�h �/ �.�ð�J�w�C�� Ó 

15:35-16:05     馬路徹（エヌビディア・ジャパン） 

      ÒÓ 

 
16:05-17:30 ポスターセッション 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



12月 11日（金曜） 
----- 統計物理学  ----- 

 
10:00-10:25     藤堂眞治（東大） 

      ÒÓ 

10:25-10:50     鈴木隆史（物性研） 

Ò�²�V
Ç�V�ç�”�Ó�ž�ç�°�æ�¶�Ü�w�~�‘�q�”� �µ�Ð�ï�%�•  

�w�&�; Ó 

10:50-11:15     富田裕介（物性研） 

Ò
Ò�Ã� 
ì�“�^�;�%�w�Þ�ï�Â�§�ç�é�³�Û�á�è�”�³�ã�ï Ó 

 

11:15-12:15 --- 戦略拠点  --- 
 

 

12:15-13:30 --- Lunch  --- 
 

----- 大規模計算、O(N) ----- 
 

12:30-13:55     岩田潤一（筑波大） 

Ò�î�í���µ�S
Z��
:�O�¯�”�Å (RSDFT)�w�‰
C�q� �; Ó 

13:55-14:20     宮崎剛（物材機構） 

Ò�¦�”�¼�” N �O�H�°�j�g�-�‰�Ó�é�¬�å�Ü CONQUEST �w 

�‰
C�q� �;�-�‰ Ó 

 

14:20-14:40 --- Coffee break  --- 
 

----- 電子系ダイナミックス、伝導  ----- 
 

14:40-15:05     小野倫也（阪大） 

      Ò�Æ�Ê�µ�­�”�ç�?� ��
ù�q	Å�w�H�°�j�g�-�‰ Ó 

 

 



15:05-15:30     矢花一浩（筑波大） 

Ò�«�q
ú�í�w
ì �“�^�;�t�0�b�”�î�Ì���H�°�j�g�-�‰ Ó 

15:30-15:55     曽田繁利（京大） 

ÒÓ 

15:55-16:20     原田健自（京大） 

Ò�¤�ï�»�ï�¬�ç�Ý�ï�Ä���“���ˆ�Â�ï�¹�ç�É�¿�Ä�ë�”�«�›�;�M

�h�Ñ�å�µ�Ä�è�”�Ä�`�h�”� �µ�Ð�ï�%�w�-�‰	��O Ó 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



--- ポスターセッション  --- 
 

P-01 Ò�§�°�Ý�¨�  
S�§�Ó
Q�.�w�Ó�=�a���w
:�‹�0�¯�=�t� ‘ �” �Z�€ Ó 

坂井徹（原子力機構） 

P-02 Ò�ä�•� ’ �W�~�”�  �•� ’ �W�‰�Ì
M�š���”�  �ž�Ç�”�æ�ï�¬�O�w�‰
C Ó 

田中宗（物性研） 

P-03 Ò
ü�m�{�� � : �T�’ �w�«�é�µ�¦�”�Ì �”�p�K�’�˜�•�”�°�Í 
 ì �8�  Ó 

紙屋佳知（物性研） 

P-04 Ò� Í �   �é �«�é�ž � ¨ �   	 Í �w�Ë	O� ¦ �õ �Þ�Ã�ç� t �0 �b�” �Þ� ï �Â�§�ç �é�O�t � ‘

�” �Z�€ Ó 

求幸年（東大） 

P-05 Ò�§�¢�ï�»�”�$�+�Þ�Ã�ç�w�è�”�ï � � 
R�q�f�w
Æ�†��
Q Ó 

池田昌浩（京大） 

P-06 Ò�§�°�Ý�¨�  	 Í �Ë�Ì�”�Å�Þ�Ã�ç�t�S�Z�”	O�M�?� 	Ý�6�w
:�‹�$�Z�€ Ó 
宇田川将文（東大） 

P-07 Ò��� � �)�� �"�M�/�w�H�°�j �g�-�‰�q���»�= �	�0�Q�F�O�.�1�
Ó 

小林一昭（物材機構） 

P-08 Ò
Ò�Ã� �µ�Ð�ï�ž� �µ�Þ�Ã�ç�w �<��� � � � �>�Ó	Ô�¤�Ÿ	‚
ì Ó 

内山敦夫（物性研） 

P-09 Ò�”�  �Þ�ï�Â�§�ç�é�O�›�; �M�h�«�¨�  �¤�t�S�Z�” �� 
R
ü�Ø�”�¶�j �   �>

�.�w�³�Û�á�è�”�³�ã�ï Ó 

大越孝洋（物性研） 

P-10 Ò�”�  �Þ�ï�Â�§�ç�é�³�Û�á�è�”�³ �ã�ï � t � ‘ �” �¤�ï �»�ï �¬�ç�Ý�ï�Ä�¤�ï�Ä�é�Ð

�”�w�-�� Ó 

金井龍一（東大） 

P-11 Ò���ò�Ü�2�‰�Þ�ï�Â�§�ç�é�O�t�S�Z�” �(�1�(�1�6Ó 

古川信夫（青山学院大） 

P-12 Ò�Ú�ç�½�Ñ�£�é� �¿�«�%�.�O�Ž�=
ú�t�S�Z�”�J�“�Ÿ	‚ �w�H�°�j �g�-�‰ Ó 

石井史之（金沢大） 

 

 

 



P-13 Ò�{�   
 : 
‡�- � � �%�w�”�   �Þ�ï �Â�§�ç�é�O�q�µ�Ð�ï � Í �   �¤�ç�µ�%�•�w� 

�; Ó 
諏訪秀麿（東大） 

P-14 Ò���» �%�.�3�(�O�w�µ�Ð�ï�å�¼�”�%�•�w� �; Ó 

五十嵐亮（原子力機構） 

P-15 Ò�v�•�t � ‘ �” 
z�B�•�z�·�í �Õ�³�«�ç�w�!� � Ó 

野口博司（物性研） 

P-16 Ò�”�  �Þ�ï�Â�§�ç�é�O�t� ‘ �” �”�  �«�é�¿�«�Û���w�µ�Â�Ÿ�¿�Ñ�É�µ�w�-�‰ Ó 

松尾春彦（東大） 
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[5] "Excitonic Condensation in a Symmetric Electron-Hole Bilayer", 
     S. De Palo et.al., Phys. Rev. Lett. 88, 206401 (2002). 
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�� H iLAPW (H iroshima LAPW)�¯ �” �Å�x �z �½	V�%�t �S�Z �” �H�° �j �g �? �  	Ý�6 �- �‰�› �è �$ �q

�b �” �- �‰�¯ �” �Å�p �K�“ �z 
^ �S�w�ô �M
¶ �? �  FLAPW �O�› �> �; �` �o �M�” �{ �µ �S
Z �� 
: �O�t �,

�n �X�è 	× �w LDA�~GGA �- �‰�U�D�ó �p �K�” �{ �µ �§ �å �” 
ì �0 �æ�$ �- �‰�w�„ �T �z �µ �Ð�ï �J �“ 
ì �“

�^ �; �› 	� �“ �� �œ�i �- �‰�‹ �D�ó �p �K�“ �z �Ó
Q�. �w�A	¥ �Ó�> �Ÿ�M
Q�w�^ �æ[1]�• 
¯ �Ø�%�p �w

Rashba �µ �Ð�ï 
ü �¾�w�^ �æ[2]�t � �; �› �æ�l �o �V�h �{ �‡ �h Ber ry �• 
ì �w�g �æ�› �; �M�h �§ � �?

�. �w�? �> 
ü �Ã�w�- �‰[3]�U�D�ó �p �K�” �{  

�� �¯ �” �Å�w	� 
‹ 
c �“ �› �^ �’ �t �¿ �[ �” �h �Š�z �7 �Ù�z �Ê�ï �¯ �æ�Ç�ž �s �¢ 
‡ �ž 
¢ �s �£ �Ó�> �Ï �� �›

�{ �Q�” �‘ �O�¯ �” �Å�w�¦ �Á�› �æ�l �h �{ �\ �• �t �‘ �“ �¿ 
c �s �Ó�> �Ÿ	‚ �w�^ �æ�U�D�ó �q �s �” �{ �M�X

�m�T �w
­ �  �Ú�� �Ž �= 
ú �t �S�M�o �’ �d �œ�Ó
Q�w	Z �q �q �ž �t �× 
C�$ �? �> 
ü �Ã�U�
 �� �^ �• �Æ
C�s

�Z �€ �U�æ�˜ �• �o �M�” �U�z �\ �O�` �h �M�˜ �• �” �Ú�ç �½�Ñ�£ �é �  �¿ �« �µ �w
ü �ú �t �� �™�&�; �` �o �M

�X�\ �q �U�D�ó �q �s �” �{  

�� �^ �’ �t GW �Ù�Å�t �E
¯ �^ �• �” �� �. 
• �ˆ �g �æ�t �, �n �X�H�° �j �g �- �‰�U�D�ó �q �s �” �‘ �O	� �O

�‰
C�~�¯ �” �Å�‰
C�› �æ�l �o �M�” �q �\ �– �p �K�” �{ �Á	t 	Ô�w�®�L �› 	� �“ �Ö�• �h � �? �� 
: �w�- �‰�z

Fock �¦ �õ 
ì �“ �^ �; �w�- �‰�U�D�ó �q �s �l �o �M�” �{ �\ �• �’ �w�Õ�þ �Õ�Ã�v �› 
Y�¬ �t �- �‰�b �” �h �Š

�t �x Bloch �� 
: �w k 
• 
ü �w	Ø�C�U
ž �A�q �s �“ �z �f �\ �p �x k!p 
• �ˆ �O�U�� �; �q �s �” �{ �þ �ˆ ��


: �w�2 �‰�, �� �w
Æ�ì 
¶ 
Q�› �ß �€ �t �Ö�• �h LAPW k!p �O[4]�› �¬ �q �` �h �{  

�� �è �� �p �x �z H iLAPW �¯ �” �Å�w�‰
C�~ �~ �‘ �w�q �O�w	Ý�¯ �t �m�M�o �“ 
† �b �” �q �q �‹ �t �z �7 �Ù

�w�é �. �$ � �; �« �q �` �o �§ �ç �± �  �Ä CaCO3 �w
ó �ö 
‚ �w
• �¹ �$ �Ý�§ �Ç�¶ �Ü�S�‘ �| �Ê�ï �¯ �æ�Ç�ž

�s �Ó�> �Ï �� �› �Ë�m�‹ �? 
Q�~ �¯ �¨ �  PdCrO2 �w�? �  	Ý�6 �s �› 	º �p �b �” �{�^ �’ �t �\ �w�q 	Ý�› �• �‡

�Q�o �z �f �‘ �U�Í 
H�E�µ �Í �¯ �ï �t �8 �b �” �‹ �w�t �m�M�o �‹ �^ �æ�` �h �M�{ �Š�Z �€ �x 	– �± �� 
’ 
É�¯

�q �w�ž �‰�Z �€ �t �‘ �” �‹ �w�p �K�” �{  
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[1] TS and T. Oguchi, Phys. Rev. B 62, 11747 (2000); T. Oguchi and TS, Phys. Rev. B 70, 

024412 (2004).  

[2] K . Sakamoto et  al ., Phys. Rev. Let t . 103, 156801 (2009);  T. Oguchi and TS, J. Phys. 

Condens. Mat ter  21, 092001 (2009);  M . Nagano et  al ., J. Phys. Condens. Mat ter  21, 

064239 (2008). 

[3] TS et  al ., J. Phys. Condens. Mat ter  16, S5677 (2004). 

[4] TS and T. Oguchi, Phys. Rev. B 78, 245107 (2008). 
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[1] K. Nakamura, R. Arita, and M. Imada, J. Phys. Soc. Jpn. 77, 093711 (2008).  

[2] K. Nakamura, T. Koretsune, and R. Arita, Phys. Rev. B 80, 174420 (2009) 
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[1] M. Doi and S. F. Edwards, The Theory of Polymer Dynamics (Oxford University Press, Oxford,
1986).

[2] C. C. Hua and J. D. Schieber, J. Chem. Phys.109, 10018 (1998).
[3] Y. Masubuchi, J. Takimoto, K. Koyama, G. Ianniruberto, F. Greco, and G. Marrucci, J. Chem.

Phys. 115, 4387 (2001).
[4] A. E. Likhtman, Macromolecules 38, 6128 (2005).
[5] K. Kremer and G. S. Grest, J. Chem. Phys.92, 5057 (1990).



電極界面における第一原理シミュレーション 

産業技術総合研究所，計算科学研究部門�� 大谷�� 実 

 

我々のグループでは電極反応のダイナミクスを第一原理分子動力学計算を用いて明らかに

する研究を行っている．講演では水の電気分解反応およびリチウムイオン 2 次電池の負極

反応のシミュレーションを紹介する． 

 

電極反応を理解することは，高効率でクリーンなエネルギー源と期待されている燃料電池

や 2次電池の研究開発に役立つという応用上の観点に加えて，基礎科学的にも重要である．

電極反応は電子移動を伴う化学反応であり，金属電極上に広がった電子が溶媒中のイオン

に移動する過程をどう理解するか，水の遅い緩和をどのように扱うか，電気二重層の記述

はどうするか等，量子力学的な記述が必要となるミクロな領域から溶液論が必要となるマ

クロな領域まで広がりそれぞれがオーバーラップしている． 

 

我々はこの複雑に絡み合った問題にここ数年来取り組んでいる．まず，反応の起こる舞台

である電極と溶液の界面(固液界面)に電圧を印加し，第一原理分子動力学シミュレーション

を行うことを可能にする手法(effective screening medium: ESM 法)を開発した[1]．ESM

法を用いる事により，最も基本的な電極反応である水の電気分解反応の一部のシミュレー

ションを行った．これにより，電圧が印加された固液界面における水の配向や構造が明ら

かになり[2-3]，ヒドロニウムイオンからプロトンが白金表面へ吸着するという水の電気分

解の負極反応のシミュレーションにも成功した[4]． 

 

講演ではこれらのシミュレーションに加えて，最近行っている二つのシミュレーションを

紹介する．一つ目は水の上述の負極反応の対極である正極における反応である．正極反応

は 4 電子反応であり負極より複雑であるが徐々に界面でのイオンの拡散の様子などが分か

りつつある．二つ目はリチウムイオン 2 次電池の話題である．高容量化を目指した新しい

Si 負極と有機溶媒界面におけるシミュレーションを紹介する． 

 

[1]  M. Otani and O. Sugino, Phys. Rev. B 73, 115407 (2006). 

[2]  O. Sugino, et al, Surf. Sci. 601, 5237 (2007). 

[3]  M. Otani, et al, Phys. Chem. Chem. Phys. 10, 3609 (2008). 

[4]  M. Otani, et al, J. Phys. Soc. Jpn. 77, 024802 (2008). 
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図 1: ８サイト系の波動関数を表すテンソル
ネットワーク例.

フラストレーションのある量子多体系は, 一般
に平均場を超える解析的アプローチが困難である
だけでなく, 計算物理的な観点からも見ても, 既存
の数値的手法を寄せ付けない. この事がフラスト
レーションのある量子多体系の理論的な解明を妨
げている. 例えば, 強力な数値的手法である量子
モンテカルロ法を適用しても, サンプリング確率
が負になる事による桁落ちによって精度の高い結
果を示す事は難しい (
Û
Ö�ø�ð�J ). この様な問題
を克服するために様々な新しい試みが行われてき
たが未だに解決されていない.

我々は,フラストレーションのある量子多体系の
為の数値的手法に, 量子情報の分野における最新
の研究成果, 特に, Vidal が提案した�Â�ï�¹�ç�É�¿

�Ä�ë�”�« 上の�¤�ï�»�ï�¬�ç�Ý�ï�Ä���“���ˆ というアイデア [1]を導入した [2].

テンソルネットワークは, 構造をもった波動関数の性質を一般的に議論するための理論的な道具で
あり,量子情報の分野でよく用いられる. 各サイトの基底を固定すると,実空間波動関数 ! (i 1, á á á, i n )

は各サイトの状態を表す添字 { i 1, á á á, i n } をもつテンソル Ti 1 ···i n (図 1中央) と見なす事ができる.

テンソルネットワークとは, このテンソル T を小さな部分テンソルの集合 { T ! } のテンソル積によ
り導出される合成テンソルに置き換えた物であり, 特定の構造をもった波動関数のクラスを表す.

そして, テンソル積をとる部分テンソルの添字 (足)同士を線で結ぶ事で視覚的に表現する事ができ
る: 例えば, 図 1(a)は密度行列繰り込み群法 (DMRG), 図 1(b) は数値実空間繰り込み群法の変分
波動関数に対応するテンソルネットワークを表した物である.

Vidal の提案したエンタングルメント繰り込みとは, Ò�Á	t�$�s�¤�ï�»�ï�¬�ç�Ý�ï�Ä�›	��Š�o�æ�O

�î�í�����“���ˆ Óの事であり, このエンタングルメント繰り込みを全てのスケールに適用したテン
ソルネットワーク (図 1(c))が量子多体系の量子状態を効率よく表現できるという仮説ÒMulti-scale

entanglement renormalization ansatzÓ(MERA ) が提案されている.

我々は, このようなエンタングルメントを考慮したテンソルネットワークを用いた量子状態の記
述をベースに, 量子多体系の新しい計算方法の探求に取り組んでいる. 本報告では, 我々が提案す
る三角格子に適したテンソルネットワークを用いた三角格子上の S=1/2 反強磁性ハイゼンベルグ
モデルの基底状態計算について報告する [2](特に計算量についても詳しく述べる).

MERA テンソルネットワークを用いた数値計算では部分テンソルの足のインデックスのサイズm

に対してベキ的に増加する計算量が生ずる. 我々のテンソルネットワークでは三角格子で O(m14)

にまで計算量を低減する事ができるが現在の計算環境では m を大きくする事は容易ではない. 講
演では次世代スパコンも視野に入れた今後の展開についても触れる予定である.
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12H-AlNの第一原理計算と並列化(OpenMP) 
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A �q B �t
ü�Z�h�Ì�t�z�Ž�<�w�Ü�p
¯�^�•�”�{

SA = ! tr A! A log ! A

! A = tr Be! ! H

�\�\�p�z tr B �q�x�±�Ò�³�µ�Â�Ü B �t���b�”
æ
ü�Ä�è�”�µ�p�K�“�z ! A �x�±�Ò�³�µ�Â�Ü A �w	V�ÿ�µ�S�æ
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�Š�Z�€�p�x�z 2000�å�E�t�Ö�l�o�T�’�ß�Š�^�•�h Wang-Landau �O [1] �›�”� �Þ�ï�Â�§�ç�é�³�Û�á

�è�”�³�ã�ï�t�&�;�`�h	��O [2] �›�i�t�z�Þ�ï�Â�§�ç�é�³�Û�á�è�”�³�ã�ï�t�‘�“�¤�ï�»�ï�¬�ç�Ý�ï�Ä�¤�ï

�Ä�é�Ð�”�›�{�Š�”	ý�h�s	��O�›�‰
C�`�h�{�Š	��O�p�x�z�‡�c log ! A �› Taylor �2�‰�b�”�\�q�p�z�¤�ï�»

�ï�¬�ç�Ý�ï�Ä�¤�ï�Ä�é�Ð�” ! tr A! A log ! A �› tr A! n
A �w
¢���è�p
¯�b�{�\�•�t�‘�“�z n �x�w�è�Ó�æ�§�U�›
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:�›�-�‰�b�”�Ä�p�¤ tr A! n
A �U�{�‡�“�z�¤�ï�»�ï�¬�ç�Ý�ï�Ä�¤

�ï�Ä�é�Ð�”�›�-�‰�b�”�\�q�U�p�V�”�{�^�’�t�z�è�Ó�æ�§�‰�œ�w�¥�„	Ú�E�t�0�`�o�y�/ Wang-Landau
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�Ú�ç�½�Ñ�£�é � �¿ �« �%�.�O�Ž�=
ú�t�S�Z�” �J�“�Ÿ	‚�w�H�°�j�g�-�‰
�Ú�T�G�g�» 1, �Ú�T�G�×
µ 2�� 
t�ª�™�í 1,2, �’�>���p 2 

  

�Ù�å , �Ó
Q�q�§� �?
Q�›�‰�Ì�t�Ô�b�Ú�ç�½�Ñ�£�é� �¿�«�µ RMnO 3 (R = Tb, Dy �s )
�t�S�Z�”�Ó�>�Ï���U , �µ�Í� �å�ç�Õ	*�8�Ê�ï�¯�æ�Ç�ž�Ó�>�Ï���p�K�”�\�q�U�C���^�•�o�M
�” [1] . �î�g�$�t RMnO 3 �w�†���s�Ó�>�Ï���x , �¨� �ê�ˆ�w
ÿ�G�t	H�l�o , A ��
S�§�Ó
Q�Ï��
�à�Ó�>�$
Æ
T�ù (�’�d�œ�Ó
Q�Ï�� )�à E ��
S�§�Ó
Q�Ï���q�!�=�b�” [2] . �a�ˆ�w�H�°�j�g�-�‰
�t�‘�”�q , �Ø�º�t�S�Z�”�7�Ù
€ Mn �±� �Ä���w�§�Ó
Q�$�s�¦�õ
ì�“�^�;�x , �¨� �ê�ˆ�w
ÿ�G
�t	H�M , �n	—�`�o�¸�é�t�Ù�n�X�°�M�p , �H�Ë�Ù
€ Mn �±� �Ä���w
S�§�Ó
Q�$�s�¦�õ
ì�“�^�;
�x�„�…�°���p�K�“ , �\�•�t�‘�l�o�Ø�º�p�µ�Ð�ï�Ñ�å�µ�Ä�è�”�³�ã�ï�U�I�\�“ , �Ó�>�Ï���U
�!�=�b�”�q�'�t�`�o�M�” [3] . �`�T�`�s�U�’ eg �J�“�q t 2g �J�“�t�S�Z�”�¦�õ
ì�“�^�;�w�/�)�s , 
	Ä�I�s�?� 	Ý�6�w�r
s�x�^�•�o�M�s�M . �‡�h , �?�Y�~�J�“�Ÿ	‚�%�w�Ú�ç�½�Ñ�£�é� �¿�«�µ
Pr(Ca,Sr) 2Mn 2O7 �t�m�M�o�x , �?�Y�Ÿ	‚�~�J�“�Ÿ	‚
ì�p�§� �?
Q�U
\�c�”�q�ß�Q�’�•�o�S�“
[4], Jahn -Teller �ê�ˆ�w�r
s�U X 
¢�s
‚�t�‘�l�o�S�\�s�˜�•�o�M�” [5]. �`�T�` , �§� �?
Q�q
�?�Y�Ÿ	‚�~�J�“�Ÿ	‚�w�����t�m�M�o�x�‡�i�Ì�’�T�q�s�l�o�M�s�M . 

�Š�Z�€�p�x , �Ö�é�Ò�µ�§� �Ä�� Mn �Ž�=
ú�t�m�M�o , �H�°�j�g �-�‰�t�‘�l�o �?� 	Ý
�6 �q �?�Y�Ÿ	‚�~�J�“�Ÿ	‚�w���”�$�s�r
s�›�S�\�s�M , �Ó
Q�~� �?
Q�q�w���È�›�Ì�’ �T �t �b �” . 
�é�. �$ �t �x (i )RMnO 3 �%�t �m�M�o R �›�!�Q�o , �7�Ù
€�w Mn �±� �Ä���q�H�Ë�Ù
€�w Mn �±� 
�Ä���t�S�Z �”�¦�õ
ì�“�^�; �› �-�‰�` , �Ê�ï�¯�æ�Ç�ž�Ó�>�Ï ���w	Z�q�D�ó
Q �q �§ � �? 
Q�w
ì
�� �m�M�o�ß �o �b �” . (i i )
Ú	Ý Mn �Ž�=
ú , 
� �»�Ò�¨ � �% �t�m�M�o , �µ�S�æ�»�T�’�˜�’�•�”�¤�J
�“�w
Ž��
:�w�¨� �ê �ˆ �‘��
Q , �¤�É�ç �ª �”
ü�r�^�• �h�¦�õ
ì�“�^�;�s �w	Ä�I�s�?� 	Ý�6�w
�r
s�›�æ �M, �„ �Ø�t �S�Z �” �Ó
Q�~ � �? 
Q�q �? �Y�~ �J �“ �Ÿ	‚ �w�� �� �t �m�M�o �ß �o �b �” . �Ž 	Í �w
�ß �o �t �‘�l �o �˜�’�• �h �Œ�_ �T �’ , �;�ó 
Q�w�ô �M Mn �Ž�= 
ú 
��» �Ò�¨ �  �w
ƒ�-�¦ 
� �› �Ï �™�b
�” .  

���Y  

[1] T. Arima et al., Phys. Rev. Lett. 96, 097202 (2006) . 
[2] T. Kimura et al., Phys. Rev. B 68, 060403(R) (2003) . 
[3] K. Yamauchi et al., Phys. Rev. B 78, 014403 (2008) . 
[4] Y. Tokunaga et al., Nat. Mater. 5, 937(2006). 
[5] D. Okuyama et al., Phys. Rev. B 80 64402(2009). 
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H�„
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ü
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ì�“�^�;�› O(N ) �w�-�‰�¯�µ�Ä�p�k�µ�t	��“
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‡�-���%�›���w
ì����
:�›�x
�T�”�\�q�U�p�V�”�{�f�‘�x�\�w	��O�›�z�µ�Ð�ï
�q�¨� �q�M�O 2 �m�w�Ÿ�s�”�×���S�U�•�ù�b�”�Í�w�‘�O�s�µ�Ð�ï�Í� �¤�ç�µ�Ë�Û�ç�Ä�Ç�ž�ï
�t� �;�`�z 3 �Í�i�%�w
ì
$�›	s�Š�o�Ô�`�h (
$ 1�£�{

H =
!

!r

[Jx S!r + !ex S!r + Jy S!r + !ey S!r

+ Jz (1 + ! q!r )S!r + !ez S!r ] +
!

!r

[
p2

!r

2m
+

C
2

"
2q2

!r + " x(q!r + !ex q!r )
2 + " y(q!r + !ey q!r )

2
#
].

�^�’�t�î�g�$�t�µ�Ð�ï�Í� �¤�ç�µ
ú�í CuGeO3 �t
‡�Ó
Q
Æ	m
ú�›�C�Q�”�q�z�ÿ�9�p�”� 
�$�¼� �Ú�”	Ý�6�q�y�/�$�É�”�ç	Ý�6�U�ž���b�”�q�M�O�A�L�U�C���^�•�o�M�” [3,4]�{�f�‘�x
�\�w�‘�O�s
Æ	m
ú�›���‰�q�V�w 2 	��¨�w�Ÿ�s�”�Õ�‘�m�Ÿ	‚�U�ž���b�”	Ý�6�w
ú�g�›�Ì�’
�T�t�b�”�h�Š�r
s�›�æ�l�h�{�f�w�A�L�z�Ó
Q�›�r�O�î�®�$�s�µ�Ð�ï�x�µ�Ð�ï�/�w	Í�›�ˆ�V
�s�l�o�S�“
Æ	m
ú�±� �Ä�t�Á�O�`�o�M�s�M	Ô�ù�U�K�“�z�‰�Ì�t�µ�Ð�ï�/�w���w
æ
ü�p�³�ï
�¬�è�¿�Ä�Ö�ž�U�%
¶�.�t�É�¿�Ä�ë�”�«�›
Ê�œ�p�M�”�q�M�O
³
þ�›�Ì�’�T�t�`�h�{
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���» DMRG�O�w�µ�Ð�ï�å�¼�”�%�•�w� �;

�j� �—�;�Ï�³�-�· 1, JST-CREST2 �’	G�\ �„ 1,2, ���� �m
™1,2, �•�> 
� 1,2, �Ê�> 	£
™ 1,2

�f�‘�w�¬�ç�”�Ó�p�‰
C�`�o�M�”���» DMRG �O [1, 2] �›�µ�Ð�ï�å�¼�”�%�t� �;�`�h�A�L

�›�C���b�”�{�f�‘�w�¬�ç�”�Ó�p�x DMRG �› 2 �Í�i�¨� �t�¦�Á�b�”�q�V�z leg 
:
ü�w�¨� �›

�‰�°�t�{�O�\�q�p�z 1 �Í�i�%�t�Ù�M
^�S�›�-�m�\�q�p�V�o�M�”�{ S = 1
2 �w�%�p�x���»�=�®

�p�w�ô�^�T�’�z 6-leg�‡�p�x
ú
Q�Z�³�µ�Â�Ü B �p�-�‰�b�”�\�q�U�p�V�h�{�µ�Ð�ï�ª�ß�¿�Ó�U

�í�X�%�p�x m = 512 �‡�p�-�‰�b�”�\�q�p�z�,��	Ý�6�w�¤�É�ç�ª�”�{���‹�w
^�S�x	—�X�q�‹

8 �;�K�”�q�\�–�‡�p�-�‰�U�p�V�h�{�‡�h�z leg 
:�›�!�Q�o�%�w�$�t�Ð�‚�”�\�q�p�z 3-leg�S�‘

�| 5-leg�w�%�p�x�ª�ß�¿�Ó�è�µ�p�z 4-leg�S�‘�| 6-leg�w�%�p�x�µ�Ð�ï�ª�ß�¿�Ó�U�í�X�q�M

�O�z Haldane�w�'
Ý�S�‘�|�”� �Þ�ï�Â�§�ç�é�O�p�w�-�‰�A�L�q�°�•�b�”�A�L�›�˜�h�{


$ 1 ��� �%�p�w DMR G �w superblock �w	��“�M [2]

�€�ß���Y

[1] M. Machida, et al., Phys. Rev. A 77 033619 (2008).

[2] S. Yamada, et al., J. Phys. Soc. Jpn.78 094004 (2009).
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