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本日の話題  

・QMASへの2成分相対論形式の導入の概要 

 原子波動関数計算 

 固体における固有状態計算 

 他の計算機能との連動状況 

 

・研究事例 

    (1) Au(111)表面のラシュバ分裂 

    (2) Cd2Os2O7の磁気構造 

    (3) CaMnO3の磁気構造 



原子における相対論的波動関数 

相対論的動径KS方程式は、 

ここで、j=l-1/2, l+1/2それぞれの場合に、κ=l, -(l+1)である。 

b(r)を消去して、 

が得られる。ここで、 

QMASでは、b(r)は、規格化などの際、完全に無視している。 

ちなみに、通常用いられるスカラー相対論的表式は、 



QMASにおける2成分相対論的形式 

2成分相対論形式における擬波動関数は、 

σは、αかβの何れかをとる。規格化条件は、 

ここで、 

ここで、 

は、原子aのi番目のプロジェクタ関数で、 

スピン角関数 を用いて、 と書かれる。 

ここで、j=l-1/2, l+1/2の場合、それぞれ、 



QMASにおける2成分相対論的形式（その２） 

プロジェクタ関数と擬波動関数の内積は、それぞれ、 

これらを用いて、PAW形式のAE波動関数が以下のように書かれる。 

補償電荷は、 を用いて 



QMASにおける2成分相対論的形式（その３） 

擬電荷は、 と表わされる。 

オンサイト電荷は、 

これらは、スピン角関数の構造を反映して、2x2成分で表現される。 

2成分相対論形式のKohn-Sham方程式は、以下のように書かれる。 

対角成分の第１項は運動エネルギー項、第２項は局所・非局所ポテン
シャル、第３項はハートリー項、第４項は交換相関ポテンシャルである。
スピン軌道相互作用とノンコリニア磁性が自然に記述されている。 



参考文献 

T. Ozaki, http://www.openmx-square.org 

 /tech_notes/tech2-1_0/tech2-1_0.html 

T. Oda et al., PRL 80 (1998) 3622（USPP） 
E. Engel et al., PRB 63 (2001) 125121 （ノルム保存） 
D. Hobbs et al., PRB 62 (2000) 11556 （PAW、ノンコリニアだけ） 
A. Dal Corso and A.M. Conte, PRB 71 (2005) 115106 （USPP） 
 

直接参考にはしていないが、最近出版されたものとして 

A. Dal Corso, PRB 82 (2010) 075116 （PAW） 



QMASにおける2成分相対論形式と 

他の計算機能との連動状況 

実装済 

+U, Berry位相, 有効遮蔽媒質（ESM）法, 最局在ワニエ関数, エネルギー密度,  

ハイブリッド（MPI+スレッド）並列, 2重（k点+バンド）並列 

計画中 

ELNES/XANES（L端…）, 有限電場, cRPA, 応力, GGA（ノンコリニア） 

Cd2Os2O7におけるワニエ軌道によるバンドフィットとdxy型軌道 

by H. Shinaoka 



Au(111)表面のラシュバ分裂（ L-gap状態） 

T. Kosugi, T. Miyake, and S. Ishibashi, J. Phys. Soc. Jpn. 80 (2011) 074713. 

22層の計算結果 

Cf. Nagano, Kodama , Shishidou and Oguchi, 

JPCM21(2009)064239. 

層数が尐ないと有限のk

での極小が見られない。 

なぜ？ 



L-gapの層数・スピン軌道相互作用強度依存性 

層数あるいはスピン軌道相互作用の
増加に伴い、有限のkでのエネル
ギー極小が出現する。 



2層自由電子モデル 



・2成分相対論形式第一原理計算により、Γ点でのギャップの膜
厚依存性と、Lギャップ表面状態の特徴である有限波数でのエ
ネルギー極小が一定の膜厚以上で出現することを、確認した。 

 

・上記に関して、（N層強結合近似モデルと）2層自由電子モデ
ルを用いた解析を行ない、Au(111)表面バンドのスピン分裂が、
両表面状態の波動関数の干渉とスピン軌道相互作用の競合
により決定されることを明らかとした。 

 

＝＞ 

 

・スラブモデルで、Lギャップ表面状態を正しく扱おうとすると、
十分な層数を取る必要がある。 

 

・薄膜のLギャップ状態は、半無限固体のものとは異なる。 



Cd2Os2O7の磁気構造 

H. Shinaoka, T. Miyake and S. Ishibashi, arXiv:1111.6347 

（未発表データは削除させて頂きました） 



・広いUeffの範囲で、all-in/all-out型の磁気秩序が安定 

 

・強い磁気異方性（容易軸<111>）が磁気秩序の起源 

 

・間接ギャップを持つ電子構造（半金属=>絶縁体）で、金属
絶縁体転移近傍で電子状態密度に擬ギャップ構造が出現 

 

・金属絶縁体転移は連続的（Lifshitz型） 
 

・金属絶縁体転移の近傍のUeff=1.25 eV（妥当な値）の電子
状態は、実験結果を矛盾なく説明。 

 

今後 

・有効模型の構築 



CaMnO3の磁気構造 

H. Ohnishi, T. Kosugi, T. Miyake, S. Ishibashi and K. Terakura,  submitted to Phys. Rev. B. 

（未発表データは削除させて頂きました） 



・Gタイプの反強磁性秩序（G-AFM）を示すCaMnO3に、電子を
尐量ドープすると、canted G-AFM（cG-AFM）相が安定となるこ
とが、2成分相対論形式の電子状態計算により明らかとなった。
ドープ量を増やすと、強磁性（FM）相が、最安定となる。 

 

・ CaMnO3に、電子を尐量ドープすると、強磁性成分が発現す
ることが、実験的に知られているが、上記のcG-AFM相が、こ
れに対応すると考えると、妥当に実験結果を解釈できる。 

 

・cG-AFM相の発現は、二重交換相互作用に起因すると考えら
れ、スピン軌道相互作用の寄与は、極めて限定的であることが、
計算により確認された。 
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