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3.先行研究と目的 1.はじめに 
CaVO3 は僅かに酸化させただけで相関が

強まり絶縁体へ転移する事から、金属側のモ

ット転移近傍の電子状態を調べるための良い

対象と考えられている。これに対して、Inoue
らは、dHvA(de Hass-van Alphen)実験と FL 

 次世代のデバイスを担う材料として注目さ

れているものの一つに、ペロブスカイト型化

合物があり、これまでに高温超伝導や超巨大

磁気抵抗、モット転移などの豊かな物性が確

認されている。このようなペロブスカイト型

化合物の中で、モット転移近傍での電子の振

る舞いを調べる目的で、常磁性金属である

CaVO3に対する研究が行われている。 

APW+LDA による理論計算を行い、その結果

を比較し、CaVO3のフェルミ面に関して報告

している[3]。彼らによれば、CaVO3の本来の

結晶構造である斜方晶での理論計算は実験と

一致せず、立方晶と仮定して行った計算結果

が実験と一致すると報告している。しかし、

これは本来ならば斜方晶での計算結果が実験

と一致しなければならない。一方でNekrasov
らは LMTO によるバンド計算に LDA+U 法

を用い、斜方晶 CaVO3 に対する PES(Photo 
Emission Spectra)の理論計算を行い、実験の

結果との良い一致を得ている[4]。 

 
2.LDA と LDA+U 
 物性の理論計算における基本的なポテンシ

ャル近似手法の一つに LDA(Local Density 
Approximation)がある。LDA を用いた計算

では、金属に対しては非常に精度の良い計算

結果が得られ、多くの実験事実を説明してき

た。しかし半導体のバンドギャップを過小評

価したり、遷移金属酸化物などのモット絶縁

体を金属と評価してしまうなどの問題があっ

た。これに対して、局在軌道間の短距離相互

作用をLDAポテンシャルに取り込むために、

LDA+U という手法が開発された[1]。この+U
法にもいくつか種類があるが、AMF 法[2]は
強相関の中でも比較的相関の弱い金属に適し

ていると考えられている。 

+U 法は、一般的にはパラメータ的に LDA
のポテンシャルを補正する方法で、必ずしも

全ての相関が取り込まれているわけではない。

よって様々な物質や物理量に対して、その効

果を検証する事が求められている。そこで本

研究では、モット転移近傍における+U の効

果を詳しく検証する事を最終的な目的として

いる。その第一段階として、金属側のモット

転移近傍にある CaVO3の dHvA 振動数を+U
を用いて計算し、Inoue らの実験結果と比較

する事で、CaVO3に対する+U の効果を検証

した。 

LDA+U(AMF)は以下の式で表される。 
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ここで n は占有数、m は磁気量子数、σはス

ピンを表している。また U と J は有効クーロ

ン相互作用と有効交換相互作用パラメータで、

物質に適した値を用いなければならない。 

 
4.計算法 
 今回立方晶と斜方晶の CaVO3 の d 軌道に

対して U と J の値を変えて、状態密度、バン

ド構造、フェルミ面、dHvA 振動数の計算を
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 行いその変化を調べた。計算は、第一原理計

算システムWIEN2kを用いてFLAPW+LDA 

 

+U(AMF)法により行った。計算に必要な各結

晶パラメータを表 1 に示す。 

 
5.結果・考察 
5.1 立方晶 
 +U 法を用いて計算したフェルミ面を図 1
に示す。図の左側の#1～#3 は、U=0 すなわ

ち LDA 近似の場合と同じポテンシャルによ

るフェルミ面である。番号は、フェルミエネ

ルギーをよぎるバンドを識別するために付け

てある。また、図の右側は、U=2.26Ry の場

合のフェルミ面である。立方晶 CaVO3 では

+U によって、O-2p と V-eg 軌道に変化が見

られたが、EF上のV-t2g軌道には変化が無く、

結果としてフェルミ面と dHvA振動数にもほ

とんど変化は見られなかった。 
  
 
 
 
 
 
 
 
 
5.2 斜方晶 

+U 法を用いて計算したフェルミ面を図 2 
に、b-a 方向の dHvA 振動数を図 3 に示す。

図 2 の#1 と#2 のフェルミ面に示した点線部

の変化によって、斜方晶で計算した dHvA 振

動数の結果が実験に近づく事が分かった。し

かし、その他の部分では、+U によって逆に

実験との差が大きくなった。 
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     表 1 結晶構造パラメータ 
格子定数 [a.u.] a = 10.048、b = 14.255、c = 10.095 [3]
格子角 [°] α=β=γ= 90
RMT [a.u.] Ca = 2.5、V = 2.0、O = 1.4
格子定数 [a.u.] a = b = c = 7.1053
格子角[°] α=β=γ= 90
RMT [a.u.] Ca = 1.8、V = 1.8、O = 1.5
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図3 LDA+Uによる斜方晶CaVO3のdHvA
振動数 (左)U=0,J=0 (右)U=0.4,J=0[Ry] 
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6.結論 

+U によって理論結果の一部は実験と一致

する傾向が見られたが、今回の+U による変

化では実験結果全体を再現する事は出来なか

った。今後の課題として、V や O の p 軌道に

も細かく U と J を設定して計算を行う事や、

他の+U 法についても検討する事が挙げられ

る。また、フェルミ面観測の他の方法として

コンプトンプロファイル実験があるが、この

コンプトンプロファイルなどの物理量に対し

ても+U による計算が求められる。 
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図 1  LDA+U による立方晶 CaVO3 のフェ
ルミ面 (左)U=0,J=0 (右)U=2.26,J=0[Ry] 
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図 2 LDA+U による斜方晶 CaVO3のフェ
ルミ面 (左)U=0,J=0 (右)U=0.4,J=0[Ry] 


