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【1】密度汎関数法による全エネルギー電子構造理論 （押山、郡司、Jeong）  

電子同士の相互作用を密度汎関数法の局所密度近似ないしは一般化密度勾配近似で扱い、実際の物  
質の原子構造とそれに伴う電子的性質を調べる研究が今年度も進められた（解説論文として1，2）。   

（1）半導体エピタキシャル成長の機構 ［論文 ㌻5、講演1－4］   
結晶成長はある種の複雑現象であり、特に薄膜のエピタキシャル成長は今日的意義も大きい。Jeong  

と押山は典型的半導体であるSiの（100）面に注目し、エピタキシャル成長中では常に水素原子が成  
長表面に存在していることに着目し、水素で被覆された表面上でのSi飛来原子の吸着と拡散を局所  
密度近似で調べた。その結果、［1】飛来原子は表面水素原子を置換して吸着し、その置換過程にはエ  
ネルギー障壁が存在しないこと、r21吸着したSi飛来原子は水素原子の捕獲・放出、さらには下地Si  
原子との交換を伴う、複雑な拡散機構により原子移動を行うこと、囲拡散のエネルギー障壁は水素  
被覆率に敏感であること、が明らかになった。この計算結果は、実験的に知られている薄膜のモフォ  
ロジーの水素被覆依存性を説明する。押山はこの内容を、J戒l仇rゎん叩0和上α巧e－∫cαJe Quα血m  
ぷm混血わ問・・乃ねL軌1e叩γα乃d凡rce凡才e軸心及びAf，CrP〝C7アJo盲花王血fe†Ⅵαfま0乃αJC即中門mCe  

oれ戯タんおタ旭豆乃Co几de†乙βed〃α据erf，んyβまcβで招待講演した。   

（2） ダイヤモンド（111）表面でのフォノンのソフト化 ［論文6］   
押山は斎藤峯雄、宮本良之（NEC基礎研究所）と協同でダイヤモンド（111）表面の原子再  

構成を局所密度近似および一般化密度勾配近似で調べた。この表面は2×1打ボンド構造を取ること  
が知られている。 この打ボンド構造は1次元的な鎖構造なので、1次元系に特徴的なバイエルス不  
安定性、及び電子問相互作用による変調、が絡み合って安定構造が決まっていると考えられ、実際理  
論・実験の間で論争が繰り広げられてきた。今回の計算で、バイエルス転移的な原子のダイマー化再  
構成、バックリング再構成は無視できるほど小さいことが判明した。その代わり表面フォノンモド  
が大きくソフト化することが見出され、実験的な検証が期待される。   

（3） 二酸化珪素中の酸素空孔の双安定性とリーク電流 ［論文7－9、講演5－6］   
現在の半導体テクノロジーを支えているのは珪素（Si）といわれているが、実態はSiではなくその  

良質な酸化膜（絶縁体）であるSiO2である。しかし近年のデバイス微細化に伴い、このSiO2の良  
質絶縁体神話にも陰りが見られる。一方科学的には、SiO2は共有結合性物質とイオン性物質とをつ  
なぐ橋渡しであり、非金属の物性を統一的に理解する上で興味深い。押山はこのSiO2（実際は最も  
安定な結晶型であるαクオーツ）中の欠陥に対して局所密度近似による計算を行った。その結果、川  
酸素空孔の生成エネルギーが固有欠陥中では最も低く、したがってこの酸素空孔が重要であること、  
【2】酸素空孔周囲の原子配置には2種類の配置（最近接Siがボンドを形成したdimer構造と最近接Si  
のひとつが大きく、格子間位置に移動したpuckered構造）が存在し、双安定性を示すこと、【3］そ  
の双安定性は荷電状態によって大きく変化し、したがってキャリヤ捕獲をトリガーとする欠陥周囲  
の構造変化が期待されること、【4】欠陥周囲の構造が荷電状態に依存することから、この系はP．W．  
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Andersonのいうnegative－U の系であること、が判った。結果は日本物理学会シンポジウム講演で  
も発表された。さらにNECグループとの協同で、この酸素空孔がパーコレーション機構によるリー  
ク電流を生じさせることを示した。   

（4） 半導体中の水素分子の微視的同定 ［論文10，11、講演7］   
水素は半導体中に存在する最も普通の不純物であり、その微量な水素が半導体そのものの物性を大  

きく左右する。最近筑波大学物質工学系村上研究室におけるRamann散乱実験により、Si中の水素  
分子の存在が初めて確認された（Murakamietal．，Phys．Rev．Lett．77，3161（1996））。しかし測定  
されたSi中の水素分子の振動数は、気相中のそれと殆ど等しく、物議を醸している。その後マック  
スブランク研究所のグループはGaAsでの水素分子の存在を確認し、低周波への振動数の変化を見  
いだした。押山は岡本隠治、斎藤峯雄（NEC基礎研究所）と協同で、密度汎関数法による半導体中  
の水素分子の計算を実行した。局所密度近似、一般化密度勾配近似のいずれの計算でも、Siあるいは  
GaAs中の水素分子の振動数は大きく低周波数側にシフトする。更に量子化学のアプローチを試み、  
クラスター計算とはいえ、電子相関効果についてcon且gurationinteraction法とほぼ同じ精度を有す  

るhybrid－density－functional法を用いて、やはり水素分子の振動数は低周波側にシフトする事を見い  
だした。半導体中の水素分子の形態についての現時点での第一原理計算からの最終結果と考えられる  
と同時に、密度汎関数法における電子相関の考慮の程度についての重要な知見が得られた。この結果  
は日本物理学会シンポジウム講演でも発表された。   

（5） 希土類元素硫黄酸化物の電子構造と固有欠陥 ［論文12，13、講演8］   
希土類元素硫黄酸化物はH社のカラーTVの製品名に使われていることでわかるように、蛍光物  

質として半世紀以上も使われてきているが、その物性、特にバンド構造、欠陥の引き起こす電子状態  
については、五里霧中の状況である。三上昌義（三菱化学研究所）は押山と協同で、典型的な硫黄酸  
化物であるYO2Sについて局所密度近似による電子構造計算を実行した。その結果、川この物質が  
間接半導体であり、バンドの異方性は光学スペクトルの異方性を良く説明すること、【2］p型n型を問  
わず、空孔型欠陥の生成エネルギーが小さく、したがってその制御は肝要であること、がわかった。  
イットリウム原子のd軌道に起因する多配位の構造とあわせて、希土類硫黄酸化物の特異性が明ら  
かになった。   

【2】 タイト・パインディング模型による電子構造計算 （北村、秋山、渡連、押山）  

密度汎関数法計算は実際の物質の基底状態について、極めて正確な答えを与えるが、計算コストは  
膨大である。一方タイト・パインディング模型はその簡便さゆえに、多数の原子群を比較的容易に扱  
える。模型のパラメータを密度汎関数法による主要結果を再現するように選び、ある程度の定量的  
正確さを持ったタイトパインディング模型（transferabletight－bindi11gmOdel）を構成することも  
可能である。また計算時間を原子群の個数Nに比例するような、新しい計算スキムの開拓も盛ん  
である。これについては渡遠栄一（現D2）が精力的に取り組んでいる。昨年度はこのtransferable  
tigもトbindingmodelにより、興味深い二つの計算が実行された。   

（1） 曲がったグラファイトの構造と電子状態 ［論文14、講演9、修士論文1］  
1985年のフラレン、1992年のナノ・チューブの発見を契機に、炭素系物質の豊富なヴァラ  

エティへの興味が増してきている。フラレン、チューブなどの特異な形状の生成機構の解明に向けて、  
北村、押山は、曲率をもったグラファイトの原子構造と電子状態を計算した。これは実際にAFM等  
で見られている曲がったグラファイトの微視的構造を調べる目的もある。計算の結果、川グラファ  
イトは鋭角的に曲げることはできずに、原子間反発力により、曲げた箇所で丸みが生じ、また原子ス  
ケールでのさざ波的構造が出現すること、【2】曲がったグラファイトの電子構造は、対称性の低下と  

sp軌道混成の変化により、フェルミ準位付近にギャップを生じること、が明らかになった。後者の  

結果は、当字系福山研究室での低温STSの実験結果を説明するものと、考えられる。  
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（2） Si結晶中の多原子空孔の魔法数 ［論文15、講演10、修士論文2］   
典型的半導体であるSi中の原子空孔については、何十年にも渡って多くの研究が行われているが、  

原子空孔が集積した多原子空孔については、その性質は殆ど判っていない。またこの多原子空孔は負  
のクラスターともみなせ、その安定サイズ（魔法数）があるのではないかと推測される。秋山、押山  
は、Si中の乃個の単原子空孔が集まった多原子空孔1んについて、全エネルギー計算を行った。そ  
の結果几＝6，10，14，17，22，26，35が安定なサイズであり、負のクラスターの魔法数であることを突  
き止めた。この安定性には、原子空孔によって生じたダングリング・ボンドの数、及び周囲の原子の  
対生成原子緩和の二つが、重要であることがわかった。   

【3】 2次元フェルミ粒子系の磁性（平島）［論文16－18、講演11－14、修士論文3］  

平島と高橋は，自由空間中のフェルミ粒子系の帯磁率の波数依存性に対する相関効果を摂動論を用  
いて研究した■その結果温度r＝0で非解析的な寄与が存在し，例えば，長波長の極限で帯磁率は波  
数に比例して変化することがわかった．   

高橋は，さらに進んで，同じ問題を量子モンテカルロ法および高次摂動論を用いて研究した．計算の  

便利のため，計算はノ＼バード模型に対して行なわれているが，格子の影響をなくすために希薄極限に  

限っている．この計算の結果相関効果によって，帯磁率の波数依存は“強磁性的”になる，すなわち，  

波数q＝0が極大になることがわかった．この結果は，2次元液体3Heにおいても，3次元の場合と同  
じく，スピン揺らぎを媒介とした引力によってp波超流動が実現する可能性があることを示唆する．   

電子ガスは希薄極限において結晶化する（ウイグナー結晶）。片野と平島は，最近の学習院大学グ  
ループの実験に触発されて，2次元ウイグナー結晶における多体スピン交換相互作用の大きさをWKB  
法を用いて計算することを試みた．その結界2次元ウイグナ一緒晶においても（固体3Ⅰ‡eの場合と  
同じく）、3体以上の交換相互作用が，2体交換相互作用にくらペて無視できないことがわかった．特  
に，密度が小さくなるに従って3体交換が支配的となり，系は強磁性的になる．この研究は，片野真史  
の修士論文となっている。   

【4】 金属強磁性の発現における軌道縮退の効果（桃井、久保）［論文19、 講演15－17］   

最近の研究により、単1バンドのハバード模型では強磁性が起こりづらいことがわかってきている。  

強磁性を示す実際の多くの系は軌道の縮退を含んでおり、軌道縮退の効果が重要と思われる。そこで、  
強磁性の出現における、軌道縮重依存性、及びフント結合の効果に注目し研究した。  

1．格子次元無限大の極限で2バンド・ハバード模型の基底状態を数値対角化法を用いて調べた。そ  
の結果、軌道縮退の効果で、金属強磁性が起こりうる辛がわかった。金属強磁性は、電子密度  
が格子点当たり1以上の時に現れるが1以下の場合は現れなかった。この結果は、軌道縮退し  
た系において強磁性を引き起こす原因として提案されていた“Do11bleExchangeMechanism”  
が、この系において実際に働いている事を示ている。  

2．1次元格子上の2バンド・ハバード模型を密度行列繰り込み群の方法を用いて調べ、強磁性出  
現の条件を調べた。この研究は98年度に継続する。（大学院生・坂本晴美との共同研究）  

3．二重交換相互作用系における電子状態を、近似的な1電子グリーン関数を求めることによって  
調べ、またグリーン関数を用いて電気伝導率を計算した。（ImperialCollege，D．M．Edwards，  
A．P．Greenとの共同研究）  

【5】 2次元固体ヘリウム3の磁性（桃井、久保）［論文20－24、 講演18－22］  

グラファイト表面上の固体ヘリウム3薄膜や、半導体界面における電子のウイグナー結晶等の量子  
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固体では、3個以上の粒子の交換により生じる多体スピン交換相互作用が強く働いていることが近年  
明らかになって来ている。これらの系の磁性における多体交換相互作用の効果を調べる為に、三角格  
子上の4体交換相互作用を持つスピン模型を調べた。その結果、4体交換相互作用が強い場合に新し  
いスピン構造が基底状態に現れることを発見した。   

まず、4体と2体の相互作用が強く競合する領域では、量子揺らぎの増強により、量子的な無秩序  
相が現れる可能性が高い事が示された。この領域は、固体3He薄膜で従来観測されてきた低密度領域  
に対応すると考えられる。これは、2体と4体の交換の競合によるフラストレーションによって量子  
揺らぎが増強された結果と考えられる。また、この相では、磁場をかけると磁化曲線の磁化1／2のと  
ころにプラト←が現れる事がわかった。この1／㌃プラトーの出現は、4体交換相互作用固有の現象で  

ある。   
また、4体交換相互作用が強い領域では、スカラー・カイラル秩序を持つ状態が基底状態に現れる  

事を予言した。この系は完全なスピン対称性を持つ2次元系であるにも関わらず、有限温度でカイラ  
ル秩序を伴う相転移を起こし得る。これはスピンのβ0（3）対称性を持つ2次元の現実的な模型でカイ  
ラル対称性の破れが実現する始めての例である。古典系をモンテカルロシミュレーションで調べ、有  
限温度で相転移が起こり、この温度以下でカイラリティの秩序が出来ることを確かめた。また、相転  
移の臨界指数が2次元イジング模型の値から大きくずれていることが判った。   

【6】 量子スピン系の理論的研究：  

一般的S＝1／22重スピン鎖におけるHaldane状態とDimer状態（高田）  
［論文25，26］  

近年、一次元S＝1／2量子スピン系の中で、その基底状態が励起エネルギーギャップを持ちスピンの  
長距離秩序を持たない系が、高温超伝導の発現機構とも関連して、理論的にも実験的にも勢力的に研  
究されている。このような状態は、スピン長距離秩序は持たないが、ストリング秩序を持たないこと  
で、特徴づけられる。我々は、ストリング秩序をスピン秩序に変えるS＝1のHaldane状態に対して  
考案された変換をS＝1／2系に拡張した変換を提起し、変換された系に変分法を適用することにより、  
Haldane状態やDimer状態の基底状態や励起状態を有効に記述し得ることを示してきた。我々は、上  
記変分法と数値的対角化法を用いて、△cbain（論文25）、一般的な2重スピン鎖（論文26）に関する  
研究を行った。基底状態に関しては、各々の状態に関する二つのストリング変数の計算を行い、Dimer  
相とHaldane相の区別をおこない、fully－fruStratedな対称点で、スピンバイエルス系と同様に、ダ  
イマー不安定性が存在することを明らかにした。また、広い領域でスピンギャップを与える最低励起  
状態がkinI（－antikink束縛状態であることを明らかにし、変分法によるその解析的一般的表式を得た。  

更に、ダイマー的状態かハルデン的状態かで、帯磁率の温度変化が、特徴的振る舞いをすることを示  
し、このような系と考えられているKc11C13の解析を行い、ダイマー的であることを明らかにした。  
（東北大学工学部助手中村統太氏、東京工業大学理学部講師岡本清美氏との共同研究）   

【7】 超伝導状態の研究   

（1）超伝導体中における集団励起（Carlson－Goldmanモード，プラズマ，ジョセフソンプラズマ）  
の研究（大橋、高田） ［論文27－30、講演23，24］   

超伝導状態に見られる集団励起（Carlson－Goldman（CG）モード，プラズマ，ジョセフソンプラズ  
マ）を研究観測可能性不純物，系の次元性の効果を調べた．川CGモードはダーティな系であれ  
ば酸化物超伝導のような2次元性の強い系であっても観預阿能である，［2】低次元系ではプラズマ周  
波数が非常に低くなりうる為，CGモードの極とプラズマのそれが結合するようになるが，実際の観測  
では7そのような状況下でも2つのモードが別々に観測される，ことを理論的に明らかにした．更に，  
ジョセフソンプラズマについても微視的立場から研究，現象論に頼ることなく，観測されているプラ  
ズマ周波数の温度変化を説明できることを示した．  
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（2）異方的超伝導界面における自発表面電流の微視的研究 （大橋）［講演25、修士論文4］   
異方的超伝導界面において理論的にその存在が提案されている，全電流有限の自発表面電流を実空  

間超伝導理論を用いて研究，「熱力学的に安定な状態は全電流0でなくてはならない」，とするプロツ  
ホの定理との不一致の原因を調べた．その結果［1J自発表面電流が存在する場合それを打ち消すよう  
にBCS超流動が生じた方がエネルギー的に安定である，［2】最も安定な状態はこのBCS超流動によっ  
て全電流が0となった時である，【3】ただし，その状態は局所的には電流は有限となっている，ことを  

明らかにした．このことから全電流有限の状態が安定に得られていたのはBCS超流動が考慮されて  
いなかったことによるものであることが明らかとなった．（院生草間喜克氏との共同研究）   

【8】Sc結晶における核磁気秩序の理論的研究 （大橋，久保，高田）［講演26，27、修士論文5］  

極低温において観測されたSc結晶の核磁気秩序（フェリ磁性）を研究，この秩序状態が実際に実現  
可能であるか否かを理論的に調べた．モンテカルロシミュレーションにより，この系において実現可  

能な核磁気秩序のタイプを研究，結果実験を説明しうるフェリ磁性が存在することを明らかにした。  
更に，核の問にはたらく核双極子相互作用，RKKY相互作用を微視的に評凪これら相互作用が実際  
にどのような状態を実現させるか調べた．その結果，接触型のHyper一且ne相互作用を考える範囲では，  

理論的には完全強磁性が予想されることを示した．（院生鐘ヶ江義晴氏との共同研究）   

【9】重い電子系におけるMicromagnetismの理論 （大橋）［講演 28，29］  

URu2Sj2において観測される，転移温度において大きな比熱の飛びを生ずるも，微小な磁気モーメ  
ント（NO．02侮）しか発生しない反強磁性状態（Micromagnetism）を理論的に研究した．この秩序状  
態を記述するオーダパラメータとして波数空間においてその符号を変えるSDl亨「秩序パラメータを提  
果それにより，実験結果を説明できることを示した．すなわち，SDW秩序パラメータにより生じた  
エネルギーギャップの結果比熱，帯磁率には磁気転移に伴う大きな異常が現れる．しかし，磁気モー  
メント自身は秩序パラメータを波数空間内で足し上げたものである為，系の対称性が高い場合，秩序  
パラメータのプラス，マイナスが相殺され，全体として0となる．他方，フェルミが変形するとこのプ  
ラス，マイナスの相殺が不完全となり，微小な磁気モーメントが生じる．更に，このような，「異方的」  

なSDWの実現可酪性について研究，現実的なパラメータ（クーロン相互作用の強さ）の範囲内で十  
分実現可能であることを示した．（京都大学池田浩章氏との共同研究）   

【10】 非平衡散逸系の統計物理 （有光，斎藤） ［論文31－39、講演3（ゝ49、紀要等1－7］  

量子光学，巨視的量子現象の関わる固体物理，物性物理，化学物理，量子情報理論など幅広い分野で  

その重要性が認識され，近年その研究が急速に盛んとなりつつある「量子コヒーレンスと散逸」に関  
わる問題は，その多くが「非平衡状態の量子性と散逸」にかかわる現象である。これらの現象を一貫  
して扱うことのできる非平衡開放系を扱う正準演算子痴式の場の量子論，NollTEquilibriumThermo  
FieldDynanlics（NETFD），の整備・拡充を進めている白 この体系では，「量子揺らぎ」と「熱揺らぎ」  
を「演算子代数とその表現空間の設定」という場の量子論における基本的立場によって扱う。例えば，  

散逸過程を伴う系の時間発展は，「ある種の粒子対の真空への凝縮」として捕らえることができる。   

今年度は，NETFDにより実現した量子系確率微分方程式の一貫した体系が呈するマルチンゲール  
演算子の「自由度」に関する考察を中心に研究を進めた。この「自由度」とは，同一の量子マスター  
方程式を与える確率微分方程式が，マルチンゲール演算子の違いにより非加算無限佃存在すること  
に由来する。この事実は，NETFDの体系によりはじめて明らかにされたことであり，その物理的意  
味付けを探ることが重要な課題である。量子系における連続測定の問題（霧箱中に宇宙線粒子がつく  
る飛跡の問題）をNETFDにおける確率過程の手法により扱い，マルチングー／ン項と非破壊測定の間  
の関連を探求し，以下の興味深い解釈に達した。マルチンゲール演算子の違いは，測定装置と注目し  
ている系との相互作用の違いによるものである。したがって，如何なる物理量をどのようにして測定  
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するかによって，マルチンゲールが決まるのである。つまり，マルチンゲールに非加算無限個のオプ  
ションがあるということは，測定装置にそれだけの「自由度」があることを意味し，理論的枠組みと  
してはこの上もなく好ましいことである。ちょうど，真空の自発的対称性の破れに関連して，非加算  
無限個の非同値表現が存在することが，自然界の「相」を記述するのに本質的であったのと似通った  
事情が浮き彫りにされた訳である。「ある種の粒子対の真空への凝縮」によって非平衡散逸系の時間  
発展（不安定真空の時間発展）が記述できることを積極的に取り入れ，「何らかの対照性の破れとして  

散逸を捕らえることができるか？」という問題を，先の「自由度」の存在も踏まえた上で，さらに追  
求している。   

【11】 カオス   

（1） 散逸系のカオス（有光）［論文40、 講演50、紀要等8，9］   
周期倍分岐軌道のトポロジカルな性質（各軌道の捻じれを表わす「局所交差数」，軌道間の絡みを  

表わす「絡み数」など）を用いて周期倍分岐を特徴付けるのに成功し，さらにストレンジ・アトラク  
ターを構成している不安定周期軌道の「シリーズ」を特定することによるカオス軌道の特徴づけを進  
めている。それは「テンプレート」を特定することにより可能となる。テンプレートとは，ストレン  
ジ・アトラクターを構成しているあらゆる不安定周期軌道やそれらの間のトポロジカルな性質（ひね  
り具合や絡み方など）を表現するものである。   

今年度は，流れ場の局所的情報により作られたテンプレート模型の非局所的有効性を探るため区分  
線形系を解析的に扱い，実際の流れ図を調べた。また，二文字の記号力学では記述できない周期倍分  
岐軌道の解析も進めている。   

（2）量子多成分系の半古典論 （田中） ［論文41，講演51，52］   
量子多成分系は外部自由度と内部自由度から構成される量子複合系です。量子多成分系では，外部  

自由度が“古典的な”自由度である一方，この古典的な自由度が量子的な内部自由度と相互作用する  
ことで，量子的に絡み合い，“非古典化”していきます。この非古典化の様相の骨組みを，外部自由  
度についての半古典論を用いて記述することを試みました。特に本研究では、外部自由度の半古典  
論として，Feynman核のcoherentstatepathiIltegral表示の定常位相評価を用いました。このと  
き，内部自由度からの量子振動の影響を外部自由度が被ることで現れる新種のPhaseSpaceCa11Stics  
（PSCs）を見出しました。このPSCが起因となって外部自由度の量子干渉が発現します。すなわち，  
外部自由度は名実ともに非古典化します．一方，外部自由度のcムaos動力学が内部自由度の量子振動  
をincoもere山にする現象を，新種のPSCsを用いて半音典的に議論しました。   

【12】量子論における部分系の概念の研究：断熱表示の一般論 （田中） ［講演53］  

量子論では，系を部分（要素）から構成されるものとして記述することで，分離不能性が発現します．  

分子を構成する原子核と電子のように，部分系の間に力学的な相互作用がある場合，部分系の問の量  
子相関の議論において，”核－，と”電子”という部分系の特定が自明ではなく，曖昧さが入りこむ余地が  

現われます．これに対して，部分系を特定することを一般的に議論するため，量子系の「分割」とい  
う概念を導入しました．分割は，作用素代数で表現すると，全系の作用素を部分系に割り振る方法で  
す．（例えば，分子の中で♪は核の作用素であり，βは電子の作用素であるといったこと．）  

分割の応用例として，分子系の断熱表示の一般論を与えました．   

【13】 外国人のための科学・技術日本語のカリキュラム （田上） ［講演54、 紀要等10］  

筑波大学において14年間にわたって構築してきた私の上記のカリキュラムは、系統的な専門日本  
語教育の中に綿密に日本の伝統文化を取り入れたデザインが他に類を見ない。このため、今回、異文  
化コミュニケーションのデザインを探る、（社）人工知能学会 第34回ヒューマンインターフェー  
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スデザイン研究会において招待講演を行った。  

＜ 論文 ＞   

1．押山淳，“シリコン結晶中の原子空孔”日本応用物理学会誌 86（1997）67＆684．   

2．押山淳、“半導体表面の成長機構と第一原理計算”表面科学19（1998）pp41－146．   

3．S．JeongandA．Oshiyama，“AdsorptionandDiff11SionofSiAdatomonHydrogenatedSi（100）  
surfaces”Phys．Rev．Lett，79（1997）4425T4428．   

4．S，Jeong，A．Oshiyama，“NovelDiffusionMechanismofSiAdatomonH－terminatedSi（100）  
S11rfaces”s11bmittedtoPhys・Rev，B   

5．S．Jeong，A．Oshiyama，“BarrierlessBondBreakingandExchangeDifFusiononSi（100）－II”  
4，thInt．Sympo．onAtomicallyControledSllrfacesandInterfaces”（Tokyo，October1997）  
AppliedSurfaceScience（1998）inpress，   

6．M．Saito，A，Oshiyama，andY．Miyamoto，“AtomicStr－1Ct11reandPhononinthe7Tbonded  
chainofthecleandiamOnd（111）surface”Phys・Rev・B57（1998）R9412－R9415・   

7．A．Oshiyama，“BistabilityofOxygen Vacancyi11Silicon Dioxides”Proc・19thInt・Conf・  
DefectsinSemiconductors（Port11gal，1997，TransTechP－1b）pp1479－PP1484・   

8，A．Yokozawa，A．Oshiyama，Y．MiyamotoaIldS．K11maShiro，“OxygenVacancywithLarge  
LatticeDistortionasanOriginofLeakageC11rrentSinSiO2”IEDMTbch・DigT，1997pp703－  
pp706．   

9．A．Oshiyama，“Hole－Injection－Ind11CedStr11CturalTとansformationofOxygenVacancyin（1－  
Quartz”Jpn，J．Appl．Physics37（1998）L232－L234・  

10．Y．Okamoto，M．Saito and A，Oshiyama，“Comparative St11dy ofH2Molec111esin Siand  
Ga・As”Phys・Rev・1356（1997）RlOO16－RlOO19・  

11．Y，Okamoto，M．Saitc・，andA，Oshiyama，“HybriddensityFunctionalSt11dyonVibrational  
Freq11enCyOfaH2MoleculeattheTetrahedralSiteofSilicon”，Phys・Rev・B，inpressL  

12．M．MikamiandA．Oshiyama，“First－Pri11CiplesBand－Struet11reCalc111ationofYttriumOxyT  
s111丘de”Phys，Rev，B57（1998）8939T8944．  

13．M．MikamiandA．Oslliyama，“FirstTPrinciplesStudyofIntrinsicDefectsinYttriumOxy－  
sul丘de”submittedtoPllyS．RevLB．  

14．N．Kitamura，A．OshiyamaandOLS11gino，“AtomicandElectronicStructuresofDeformed  
Graphite”submittedtoJ・Phys・Soc・Jpn・  

15．T．Akiyanla，A．OshiyamaandO．Sugino，“MagicNumbersofMultivacanciesinCrystalline  
Si”s11bmittedtoJ．Phys．Soc．Jpn．  

16．T．M11tOu，ILTakahashiandD．S．Hirashima：“CarrierCoIICentrationDependenceofSpectral  
FunctionsinStronglyCorrelatedSystemStudybytheDynamicalMeanFieldTheoryJ   
J．Pbys．Soc．Jpn・66（1997）2781－2789・  

17．D．S．HirashimaandH．Takahashi：“CorrelationEfkctsontheSpillS11SCeptibilityinTwo  
DimensionalFermioIISy8temS．”，SubmittedtoJ．Phys．Soc．JpIL．  

18．H．Takahashi：“S11SCePtibilityandE仔ectiveInteractionintheTwoDimensionalDiluteHut＞  
bardModel．”，S11bmittedtoJ．Phys．Soc．Jpn．  

19．T．MomoiandK．Kubo，“FerromaglletismintheHubbardmodelwithorbitaldegeneracyln   
in丘nitedimensions”；Phys．Rev，B（Rapidcommtlnication），inpress・   

20．K．KuboandT．MonlOi，“GrollndstateofasplnSyStemWithtwo－andhur－SPinexchange   
int巳raCtioIISOnthetriangularlattice”Z．PllyS．BlO3（1997）485L  
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21．T．Momoi，K，K11bo，andK．Niki，“Possiblechiralphasetransitionoftwo－dimensionalsolld   
3He”Phys．Rev．Lett，79（1997）2081，  

22・T・Momoi，K・KuboandK・Niki，“PossibilltyOfachiralphasetransitionin2Dsolld3He＝J・   
Mag皿．Magn．Mater、177－181（1998）167．  

23．K．Kubo，T，MomoiandK．Niki，“PossibiLtyofachiralphasetransitionintwoTdimensional   

3Hesohd”J．LowTemp，Phys．110（1998）339・  

24．K．Kubo，H．Sakamoto，T．Momoiand K．Niki，“A possiblemagnetic phasewith scal   
ehiralityinsolld3Iielayers”J．LowTernp．Phys．111（1998）583．  

25．T．Nakam11raand S．Ttakada＝“Behavior ofafruStrated quant11mSpin chainwith bond   
dimmerization“，Phys．Rev．B5514413－14422（1997）  

26．T．Nakarnura，STahda，K．Okamoto，andN．KuTOSaWa：”HaldaneaDddilnergapSingeneral   
do11ble－SPin－Chainmodels”，コ．Phys．Cond，Matt．9640164＝15（1997），  

27．R．Kadono，R．Kie且，」．Cllakhalian，S．D11nSiger，B．IIitti，W，MacFarlane，」．Major，L．   
Schimmele，M，Mats11mOtOand Y．Ohashi：”Q11antumDi飢1Sion ofthePositiveM110nin   
S11PerCOnd11CtingTantalllm”，Phys・Rev．Lett・79（1997）107－110．  

28．Y．Ohashiand S．Takada＝”Goldstone Modein Charged S11PerCOnd11Ctivity：Theoretical   

St11diesoftheCarlson－GoldmanModeandEffectoftheLandallDampingintheSllperCOn－   
dllCtingState”，J．Pbys．Soc・Jpn・66（1997）2437－2458・  

29．Y．OhashiandS．Takada：”OnthePlasmaOscillationinS11PerCOnductivity”，J．Phys．Soc．   
Jpn．67（1998）551－559．  

30．「解説論文」大橋洋七高田慧：「超伝導状態におけるゴールドストーンモード：Carlso山一   
Goldmanモードとランダウ減衰」，固体物理32（1997）903－912（45－54）．  

31．T．Arimitsu：（InvitedPaper）”AnExtensionoftheDynamicalMappingtoNon，Eqllillbri11m   
DissipativeSystems”，PhysicsEssays9（1996）591・  

32．T・Arimits11，T・Saito and T・lmagire：’’Q11ant11m Stochastic Systemsin terms ofNon－   
Equillbrium Thermo Field Dynamics”，Q11antum CommllnicatioIl，Computing，a皿d Mear   

sllrement（PlenumPress1997）57－69．  

33．T．SaitoandT．Arimits11＝”ASystemofQ11antunlStochasticDifferentialEquationsi11termS   
OfNon－Equilibrium Thermo Field Dynamics”・J・Phys・A：Math・and Gen，30（1997）  
757ゝ7595．  

34・T，Arimitsu：”OnMigrationofAVacullmWitllinNon－Eq一ユilibriumThermoFieldDynamics”，   
Simi1arities andDifrerencesbetween AtomicNucleiand Cl11SterS，ed．Al〕e，Arai，Leeand   
Yabana（TlleAmericanInstit11teOfPhysics1997）389392．  

35．T．Imagire，T．Saito，K．NemotoandT．Arimitsu：”ACommentontheShibata－Hashitsume   
Langevin EquationAIsIt ofthe Stratonovich TypeoroftheItoType？L”，Physica A   

（1997）inpTeSS．  

36．T．Arimitsu：”AUni丘edSystemofQllantumStochasticDifferentialEquationswithinNon－   
Equillbrium Thermo Field Dynamics”，StatisticalPhysicsExperimeIltS，Theories and   
ComputerSimulations一，ed．M．TbknyamaandI・Oppenheim（WorldScienti五c，1998）108・   

37，T，Arimitsu：”A UIli且ed System of Stochastic Di旅：rentialEquationsi11termS Of No】1－   

Eq11ilibri11mThermoFieldDynamics”，ProceedingsoftheInternationalConferenceonStochas－   
ticProcessesandTheirApplicationsatChennai（Madras）inIndia，（1998）inpress・  

38．T．Satio and T．Arimitsu：”A Microscopic Derivation ofQuantum Stochastic Differe11tial   
Eq11ationscorrespondingtotheQuantumKramersEquation”，ProceedingsoftheInternar   
tioJlalConferenceonStochasticProcessesandTheirApplicationsatChennai（Madras）in   
India，（1998）inpTeSS・  
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39・T・ImagireandT．Arimitsu：”ACalculusoftheShibatarIiashitsumeLangevinEq11ation－   
IsIt ofthe Stratonovich Type oroftheIto Type？r”，Proceedings oftheInternational   
ConferenceonStochasticProcesse5andTheirApphcationsatChennai（MadraB）inIndia，   
（1998）inpress．  

40・T・MotoikeandT・Arimits11：”ATopologicalInvestigationofChaoticSystems”，Statistical   
Physics－Experiments，Theoriesand ComputerSimulationsA，ed．M．TbkuyamaandI．   
Oppenheim（WorldScientific，1998）224・  

41．At11SbiTanaka，Pム鮎e5pace C飢融元Lh几九九compo刀eヱユt伽tem5，Pんyβ．月e肌 エeは 80   
（1998）p．14141417  

＜ 学位論文 ＞   

修士論文  

1．北村直和： グラファイト・シートの変形と電子状態   

2．秋山亨： Si結晶中の多原子空孔の構造と電子状態 一負のクラスターの魔法数－   

3．片野真史： 2次元ウイグナー結晶における多体交換相互作用．   

4．草間喜克：異方的超伝導界面における自発表面電流の研究   

5．鐘ヶ江義晴：Sc結晶における核磁気秩序の理論的研究  

＜ 講演 ＞   

1・S・JeongandA・Oshiyama，“BarrierlessBondBreakingandExchangeDi仇1SionomSi（100）－H”  
4’thIntISympo・OnAtomical1yControledSurfacesandInterfaces”（Tbkyo，October1997）．   

2・（invited）A・Oshiyama，“Complex DinlSion Mechanisms ofSiAdatom o皿Hydrogenated  
Si（100）”Int・WorkshoponLarge－ScaleQ11antumSimulations：rIbtalEnergyandFbrceMeth－  
Ods”（Tsuk11ba，January1998）．   

3．S．JeoIlg and A．Oshiyama，”NovelDiffusion Mechanism ofSiAdatom on H－terminated  
Si（100）Surfaces”APS March Meeting（LA，March1998）B1111．Am．Phys．Soc．43，917   
（1998）．   

4・（invited）A・Oshiyama，“DensityTFunctionalCalc111ationsforSemicond11CtOrEpitaxialGrowth  
andforDefectsinMaterials”APCTP／ICTPJointIIltermationalConferenceonHighlightsin  
CondensedMatterPhysics’（Seoul，June1998）．   

5・A・Oshiyama，“BistabilltyOfOxygenVaca11CyinSillCOnDioxides”19thInt．Conf，Defects   
inSemiconductors（Portugal，1997，nanSTechP11b）．   

6．押山淳，“SiO2中の酸素空孔の双安定性と絶縁劣化”日本物理学会秋の分科会半導体シンポジ  

ウム （神戸大学1997年）   

7．岡本隠晩“半導体中の水素分子の振動数に関する非経験的計算”日本物理学会53回年会半  
導体シンポジウム （東邦大学1998年）   

8．M．MikamiandA・Oshiyama，“First－PrinclplesStudyofDefectStruCtllreSinYttri11mOxy－  
sul丘des”APSMarchMeeting（LA，March1998）B1111．Am．PllyS．Soc．43，377（1998）．   

9．北村直和、押山淳、“グラファイト・シートの折れ曲がりと歪み” 日本物理学会53回年会  

（東邦大学 1998年）  

10．秋山亨、郡司茂樹、押山淳、“Si結晶中の多原子空孔の魔法数” 日本物理学会53回年会  
（東邦大学 1998年）  
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11．片野真史，平島大：“2次元ウイグナ一緒晶における多体交換相互作用”，日本物理学会199  
7年10月，神戸大学．  

12．平島大，片野真史：“2次元ウイグナー結晶における多体交換相互作用”，科研費研究会「低次元  

フェルミ流体系の物理」，1997年10月，浜松．  

13．高橋英昭：“2次元フェルミオン系の帯磁率に対する相関効果（ⅠⅠ）”，日本物理学貧1998   

年4月，日本大草  

14．平島大：“多体交換相互作用とはなにか，，日本物理学会1998年4凡日本大学．  

15・T・Momoiand K・Kubo‥“Ferromagnetismin the D＝∞H11bbard modelwith orbital   

degeneracy”，1997年7月，InternationalConferenceonMagnetism1997，Cairns，Austraria．  

16．桃井勉、久保健：“軌道縮退を持つ無限大次元ハバード模型の金属強磁性”；日本物理学会秋の  

分科会、1997年9月、神戸大学。  

17∴坂本晴美、久保健：“1次元の2バンドハバード模型における強磁性”；日本物理学会第53回  

年会、1998年3月、東邦大学。  

18．T．MomoiandK．K11bo＝“PossibilityofchiralphasetraIISitionin2Dsolid3Iie”，1997年7月，   
IntermationalConferenceonMagnetismICM97，Cai一皿S，A11Straria．  

19・K・Kubo，T・MomoiandK・Niki＝“PossibilityofChiralPhasenansitioninTwoTDimensiona1   

3HeSolid”，1997年7月，InternationalSyrnposiumonQuantumFluidsandSohds，qfs97，  
Paris，nanCe．  

20・K・K11bo，H・Sakamoto，T・MomoiandK・Niki；“APossibleMagneticPhasewithScalar   
ChiralltyinSolld3HeLayers”，1997年9凡2ndInternationalCoIlfbrenceonCryocrystals  
andQuantumCrystals，PolanicaZdr6j，Poland．  

21．桃井勉、久保健：“2次元固体ヘリウム3における多体交換相互作用の効果”；研究会“低次元  
フェルミ流体系の物理”、1997年10月、浜松。  

22．桃井勉、久保健：（招待講演）“4体交換相互作用を持つ2次元スピン系におけるカイラル   
相転移－2次元固体ヘリウム3の磁性－”；日本物理学会第53回年会シンポジウム、1998年3  
月、東邦大学。  

23，大橋 洋士：「酸化物高温超伝導におけるゴールドストーンモード：Carlson－Goldmanmodeに   
対する次元性の効果，及びフェイゾン，プラズマ，ジョセフソンプラズマとの関連性の研究」   

超伝導若手春の学校1997年6月 浜松市商工会議所福利研修センター カリアック  

24．大橋 洋土 高田 慧：「超伝導状態における集団励起の研究」 日本物理学会1997年   
10月 神戸大学  

25．草間喜克，大橋 洋雪高田慧＝「異方的超伝導界面における自発表面電流の研究」 日本物   
理学会 1997年10月 神戸大学  

26．鐘ヶ江義時大橋洋七久保健，高田慧：「Sc結晶における核磁気秩序の理論的研究」 日本   
物理学会1997年10月 神戸大学  

27．鐘ヶ江義晴，大橋洋士：「Sc結晶における核磁気秩序の理論的研究」基盤研究（A）「マイクロ   
ケルヴイン温度領域の物性一電子及び核」研究会1997年11月石川県山中温泉ほくりく荘  

28．大橋 洋土 地田浩幸＝「重い電子系におけるMkromagnetismの理論」物性物理の最前線   
若手研究会1998年1月岡崎市桑谷山荘  

29・池田浩章，大橋洋士：「tJRu2Si2におけるMIcromagnetismの理論」 日本物理学会199  
8年3月 東邦大学  

30．有光敏彦：‘ASystemofQuantumStochasticDifFerentialEquationsintermsofNon－Equilibrium   
ThermoFieldDynamicsFlomaPllySicist’sPointofView”，無限次元解析・量子確率   
セミナー，1997年5月名古屋大学多元数理科学  
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31・T・SaitoandT・Arimits11：“Quant11mStochasticDiEerentialEq11ationsfc．raNon－Linear   
DampedOscillator”，WhiteNoiseMini－Workshop，1997年6月名古屋大学  

32・T・Arimits11＝（招待講演）‘Non－EquiLbriumThermoFieldDynamicsandQuantumStochastic  
Di庶erentialEq11ations”，WhiteNoiseMini－Workshop，1997年6月名古屋大学  

33．有光敏彦：「非平衡量子統計力学の方法」応用物性特別講義，1997年7，9月東京工業大学応  
用物理  

34．T．Arimitsu：（招待講演）”工ntrod11Ction to theMethod ofNon－Equilibri11mThermo Field  
Dynamics”，WorkshoponRecentDevelopmentsintheSt11dyofIrreversibleProcesses，1997  
年9月名古屋工業大学  

35．有光直子，有光敏彦，今給黎隆：「NETFDによる影響汎関数の導出」日本物理学会秋の分科  
会，1997年10月神戸大学  

36．今給黎隆，有光敏彦：「射影演算子法による伊藤確率微分方程式の解釈」日本物理学会秋の分科  
会，1997年10月神戸大学  

37．斎藤健，有光敏彦：「確率微分方程式の微視的基礎付けⅠI」日本物理学会秋の分科会，1997年   
10月神戸大学  

38．有光敏彦，遠藤幸夫：「連続非破壊測定のNETFD量子確率微分方程式による定式化」日本物  
理学会秋の分科会，1997年10月神戸大学  

39．T，Arimitsu＝（招待講演）”Introduction to the Method ofNon－Eqlユilibrium Thermo Field   
Dynamics”RecentTrendsiIlIn且niteNon－CommlltativeAnalysis（無限次元非可換解析学の   
動向），1997年10月，京都大学数理解析研究所  

40．T．Arimitsu：”AUni丘edSystemofQ11antumStochasticDifrerentialEq11ationswithinNon，   
EquilibriumThermoFieldDynamics”The2ndTbhwaUniversityhternationalMeetingon   
StatisticalPhysics，1997年11月，東和大学  

41，T．Arimitsu＝（招待講演）”NonTEq11illbriumThermoFieldDynamics入門LDivisorによる   
散逸場の導入－”第6回非平衡系の統計物理シンポジウム，1997年12月，筑波大学  

42．T．SaitoandT．Arimits11：”量子Kramers方程式の基礎となる量子確率微分方程式の微視的導  
出”第6回非平衡系の統計物理シンポジウム，1997年12月，筑波大学  

43．T．ImagireandT．Arimitsu：”射影演算子法による導出が「伊藤型」量子確率微分方程式を与   
える訳”第6回非平衡系の統計物理シンポジウム，1997年12月，筑波大学  

44．T．Arimitslland Y．Endo：”No11Tdemolユtion ContintlO11S Meas11rement and the Q11antum   
Stocha5ticDifrerentialEq11ations”量子確率論とエントロピー解析，1997年12月，京都大学  

数理解析研究所  

45．T．Arinlitsu：（InvitedPlenaryTalk）”AUni丘edSystemofStochasticDifEbrentialEquationsi工I   
termsofNon－EquilibriumThermoFieIdDynamics”，htematiひnalConferenceo】lStochastic   
ProcesBeSandTheirAppllCations，December1998，AnnaUniversityatCllennai（Madras）h   
India，  

46．T．SatioandT．AiirIlitsu＝（InvitedT乱1k）”AMicroscopicDerivationofQuantumStocha＆   
ticDifferentialEquationscorrespoIldingtotheQllant11mKramersEquation”，International   
ConfereIICeOnStochasticProcessesandTheirApplicatioIIS，December1998，AnnaUniversity   
atChennai（Madras）inIndia，  

47．T．lmaglreandTTArimits11＝”ACalculusoftheShibata－HashitsumeLa】1gevinEquation－Is   
ItoftheStratonovichTypeoroftheItoType？－”，InternationalConferenceonStochastic   
ProcessesandTheirApp山cations，December1998，AnnaUniversityatChennai（Madras）in   

India，  

48．今給黎隆，斎藤健，有光敏彦：「量子確率微分方程式とKramers方程式」日本物理学会年会，   

1998年3月，4月東邦大学，日本大学  
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49．遠藤幸夫，有光敏彦：「連続非破壊測定のNETf、D量子確率微分方程式による定式化ⅠI」日本物  
理学会年会，1998年3月，4月東邦大学，日本大学   

50．本地巧，有光敏彦：短文字の記号力学で記述できない周期倍分岐軌道の解析ⅠI」日本物理学会  
年会，1998年3月，4月東邦大学，日本大学  

51．田中篤司，「量子多成分系のPhaseSpaceCaustics」，ハミルトン力学系とカオス，京都大学基  

礎物理学研究所，1997年11月27日   

52・田中篤司，「量子多成分系の半古典論」，第6回非平衡系の統計物理シンポジウム，筑波大学，  
1997年12月11日   

53．Atl血iTanaka，AgeneraltheowofadiabaticTePI・eSentations，Molec111arScienceofExeited  
StatesandNonadiabaticTrallSitions，分子科学研究所，1998年3月26日   

54．田上由紀子、「外国人科学・技術者のための日本語教育」1998年3月24日 人工知能学会   

＜ 紀要等 ＞   

1．有光敏彦：“量子性と散逸－いくつかの新しい視点？”，物性研究（1997）inpress．   

2．T．Arimitsu：“PhysicsandMathematicsinQuantumStochasticProcess’’，京都大学数理解  
析研究所講究録［Rm4SRepo叫982（1997）9ト102．   

3．T．Arimitsu＝“CommentontheMicroscopicDerivationoftheLangevinEq11ationFrom  
theNewAspectoftheNonTEquillbri11mThermoFieldDynamics一”，京都大学数理解析研  
究所講究録tRIMSReportllO13（1997）17－27・   

4．T．Saito and T．Arimitsu：“A MicroscopicDerivation ofQlユant11m Stochastic DiffereIltial  
EquationsforANon－LinearDampedOscillator”，京都大学数理解析研究所講究録［RIMS  
Report］1013（1997）65－75・   

5・T・Arimitsu：“IntroductiontotheMethodofNon－EquilibriumThermoFieldDynamicsI  
ProceedingsoftheWorkshoponRecentDevelopmentsintheStudyofIrreversibleProcesses，  
ed．M．Sugiyama（NagoyahstituteofTechology，1998）43－63．   

6・T・Arimitsu＝“Introd11CtiontotheMethodofNon－EquilibriumThermoFieldDynamicsL  
AUni丘edSystemofStochasticDifferentialEquations－”，京都大学数理解析研究所講究録   
【RIMSRepo叫1035（1998）33－43．   

7．T．Arimitsu andY，Endo：“Non－DemohtionContinuo11SMeasurement and theQuant11m  
StochasticDi鮎rentialEquations’’，京都大学数理解析研究所講究録［RIMSReportI（1998）  
inpress，   

8．本地巧，有光敏彦‥“幾何学的に見た周期倍分岐’，物性研究（1997）inpTeSS．   

9．山崎仁士，有光敏彦：“レーザー系におけるカオス軌道の幾何学的解析”，物性研究（1997）in  
p】■eSS・  

10，田上由紀子、「外国人科学・技術者のための日本語教育 Scienti丘candTeclmicalJapanesefor  
Foreigners」人＝知能学会研究会資料SIG－HIDSN－9703pp．9－13．  
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