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研究成果の概要（和文）：有機ディラック電子系(α-ET、α-BETS)では実験技術の進歩によりパラドックス的異
常物性が浮かび上がっている。本研究ではその背後に潜むメカニズムの解明を目的として理論研究を行った。α
-ETでは電子相関によるディラックコーンの変形、スピン揺らぎ、有限質量ディラック電子の出現等を見い出
し、NMR・光学伝導率・電気伝導率等の実験手段により大きく異なる励起ギャップが観測されるメカニズムを解
明した。またゼーベック係数の非単調な温度依存性のメカニズムを解明した。一方α-BETSではスピン軌道結合
による小さなギャップが長距離クーロン斥力により増大し、相転移を伴わない絶縁体化が起きることを見い出し
た。

研究成果の概要（英文）：In organic Dirac electron systems (α-ET, α-BETS), paradoxical anomalous 
properties have emerged due to advances in experimental techniques. In this study, theoretical 
research was conducted with the aim of elucidating the underlying mechanism. In α-ET, deformation 
of the Dirac cone, spin fluctuation, appearance of finite-mass Dirac electrons, etc. due to 
long-range Coulomb interaction were studied, and the mechanism of the large difference in the 
excitation gap observed by NMR, optical conductivity, electrical conductivity, etc. was elucidated. 
bottom. We also clarified the mechanism of the non-monotonic temperature dependence of the Seebeck 
coefficient. On the other hand, in α-BETS, we found that the small gap due to the spin-orbit 
coupling is increased by the long-range Coulomb repulsion, resulting in insulator formation without 
phase transition.

研究分野： 物性理論

キーワード： 有機導体　ディラック電子系　電子相関　電荷秩序　熱電効果　スピン軌道結合
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究では有機ディラック電子系で観測されるパラドックス的異常物性のメカニズムを解明することにより、デ
ィラック電子系の真の姿という最も基本的な問題を解明し、ディラック電子系における普遍的概念の探求に貢献
することを目指した。本研究では有機ディラック電子系のエネルギースペクトルが、強誘電性の電荷秩序のドメ
インウォールにより階層構造を有することを初めて明らかにした。また、よく似た２つ有機ディラック電子系は
異なるメカニズムで絶縁体化するが、その背後で分子間クーロン斥力が重要な役割を果たしていることを見いだ
した。本研究により得られた知見は広範な物質に展開するディラック電子系に応用できると期待される。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 

 

 固体中の伝導電子の速さは光速の千分の１程度だが、条件が揃うと光速または光速に近い速
さで運動するフェルミ粒子（ニュートリノ等）に類似した挙動を示す。このような固体中のディ
ラック電子系の研究は近年急速な発展を遂げている。その対象はグラフェン、ビスマス、有機導
体、半導体量子井戸, ３次元トポロジカル絶縁体表面など広範な物質に広がり、基礎科学的興味
と応用への期待から物性物理の主要な研究テーマの一つとなっている。 

 有機導体α-(BEDT-TTF)2I3 では梶田らにより特異な輸送現象が発見された。研究代表者ら
によりディラック電子系の存在が見出されたことを契機に研究が進展し、日本物理学会におい
て１つのセッションが形成された。BEDT-TTF 分子の伝導層が絶縁層を挟んで積層した層状物
質である有機導体α-(BEDT-TTF)2I3 は NMR・比熱などのバルク測定が可能な唯一の２次元デ
ィラック電子系を有する。この特徴を生かし独自のアプローチによる研究が実験と理論の協力
により進められている。研究代表者はこれまでに有機導体におけるディラック電子の運動方程
式を確立、これは国内外の理論研究で用いられている。ホール効果の理論ではその温度依存性に
バンド間磁場効果が顕著に表れることを示し、後に実験で検証された。またオルセー固体物理学
研究所（フランス）理論グループとの国際共同研究では傾斜したディラックコーンにおけるバレ
ー分裂および電荷秩序下での有限質量ディラック電子対の生成のメカニズムを解明し、「ディラ
ック電子系の固体物理」の新しい側面に光を当てた。 

 有機導体のディラック電子系では最近のバルク測定に関する実験技術の進歩に伴い、既存の
理論では統一的に説明出来ないパラドックス的異常物性が浮かび上がってきた。即ち相互作用
の無い質量ゼロのディラック電子において期待されるディラックコーンと呼ばれるバンド構造
が、測定する物理量によって有限ギャップあるいは砂時計型と明瞭に異なって見えるのである。
約 30K 以下の広い温度領域においてディラックコーンを支持する実験は NMR の 1/T1T と比
熱の温度依存性である。これらはディラックコーンの状態密度（フェルミ点から測ったエネルギ
ーに対し線形）を用いて説明できる。次に、面内抵抗は基本的にディラックコーンに由来する量
子抵抗値を示すが、約 5K 以下の低温では温度を下げると共に急激に増大する。この増大はキャ
リアドープにより消失するのでディラック点の特性を反映しており、素朴に解釈すれば面内抵
抗は約 5K の小さなギャップの存在を示唆するが、このようなギャップは 1/T1T や比熱では観
測されていない。さらに、バルク測定が見出した最も特徴的な現象は NMR のナイトシフトの
抑制である。ナイトシフトはディラックコーンを仮定すれば温度に比例すると予想されるが、そ
の実験結果は驚くべき事にナイトシフトが約30K 以下の広い温度領域において強く抑制される
事を示したのである。この現象を説明し得るメカニズムは長距離クーロン相互作用の自己エネ
ルギー補正効果である。この理論はディラック点近傍のフェルミ速度が log 的に発散、結果的
にバンド構造は砂時計型となり状態密度は強く抑制される事を主張する。よってナイトシフト
の強い抑制は砂時計型バンド構造の存在を示唆する。しかしこの理論を他の物理量に適用する
と 1/T1T や比熱も 30K 以下で抑制されなければならず、前述の実験結果と一致しない。また、
同じ長距離クーロン相互作用を起源として、カイラル対称性の破れにより小さなギャップが形
成される可能性も理論的に指摘されている。このように、研究の深化と共にディラック電子系の
真の姿は何であるかという最も基本的な問いについての謎は深まっている。これがパラドック
ス的異常物性である。研究代表者は以上の現状認識を踏まえ、ディラック電子系における異常物
性を統一的に解明すべき時期が到来したと考え、本研究課題を着想するに至った。 

 

２．研究の目的 

 

本研究ではディラック電子系における既存の電子相関効果の理論において十分考慮されて来
なかった長距離クーロン斥力に着目し、異常物性を統一的に説明できる理論の構築をめざす。本
研究の特色は有機導体のディラック電子系の特性を生かしたバルク測定により初めて浮かび上
がった異常物性の究明に取り組む事である。独創的な点は各々の物理量に特徴的な空間・時間ス
ケールに着目し、対応する電子相関効果の差異を明らかにする事である。これによりディラック
電子の状態が測定する物理量により全く異なって見える事実の背後に潜むメカニズムが解明さ
れると予想され、この結果は「ディラック電子系の固体物理」の普遍的概念の探求に貢献すると
考えられる。 

 

３．研究の方法 

 
本研究計画では有機導体のディラック電子系におけるパラドックス的異常物性を統一的に解

明するため、電子相関による状態密度の抑制とナイトシフト・1/T1T における異常物性、状態密
度の抑制と比熱の温度依存性の関係、面内磁場下におけるナイトシフト・1/T1T と電気抵抗、面



 

 

直磁場下における異常物性を研究課題とし、量子統計力学におけるグリーン関数の摂動論に基
づく解析的手法、平均場理論、及び自己エネルギーとバーテックスの数値解を求めるための反復
的アルゴリズムによる数値計算を相補的に駆使した理論研究を行った。 
 
 
４． 研究成果 
 
①有機ディラック電子系α-ET の 2 次元ディラック電子系を記述するハバード模型に基づき短
距離クーロン相互作用の効果についての理論研究を行った。４つの分子サイトを基底とするサ
イト表示のＲＰＡを用いて解析した結果、適切な U の大きさを選ぶことにより 60K 以下でのＢ
サイトの磁化率の符号反転を再現できることが分かった。これによりディラック電子系におけ
る短距離クーロン相互作用の重要性が明らかになった。 
 
②有機導体のディラック電子系において、NMRで観測された磁化率の抑制における異方的速度繰
り込みの役割を理論的に解明し、長距離クーロン相互作用による自己エネルギーの重要性を明
らかにした。また、ディラック電子相に隣接する電荷秩序相の中に有限のギャップを持ったディ
ラック電子状態が存在することを示し、ここでのエッジ状態やドメインウォールにおける電気
伝導やバレーホール効果の可能性を指摘した。 
 
③有機導体のディラック電子系において、NMRで観
測されたコリンガ比の異常な増大と 1/T_1Tの反転
増大のメカニズムを理論的に解明し、長距離クー
ロン相互作用による自己エネルギーとラダー型ダ
イヤグラムの重要性を明らかにした。（図１）また、
ディラック電子相に隣接する電荷秩序相の中に有
限のギャップを持ったディラック電子状態が存在
することを示し（図２）、ここでの光学ギャップと
電気伝導ギャップか大きく異なることを示した。 
 
④有機導体のディラック電子系において、ディラ
ック電子相と隣接する電荷秩序相の中に有限のギ
ャップを持ったディラック電子状態が存在するこ
とを示し、ここでの光学ギャップと電気伝導ギャ
ップか大きく異なることを示した。有機ディラッ
ク電子系の電荷秩序相には強誘電性により誘電分
極が逆向きとなるドメインウォールが存在するこ
とが知られている。本研究では有限質量ディラッ
ク電子がドメインウォールに束縛されて運度する
と、ドメインウォールに沿った方向に金属的な（ギ
ャップのない）伝導チャンネルを形成することを
示した。これにより、電気伝導ギャップは閉じる
が、光学ギャップは直接遷移を観測するため開い
たままとなることを見出した。 
 
⑤有機ディラック電子系α-ET の電荷秩序相にお
ける異常な輸送現象の解明に取り組んだ。研究代
表者らはドメインウォールを有する有限系の電気
伝導率と光学伝導率を数値計算し、光学ギャップ
が開いているにもかかわらず金属的電気伝導性示
すことを明らかにした。これにより、α-ET の電
荷秩序相で観測される極端に小さい電気抵抗ギャ
ップのメカニズムを解明した。 
 
⑥有機ディラック電子系で観測される異常なゼー
ベック係数などの熱輸送現象の解明に取り組ん
だ。有機ディラック電子系では通常はボルツマン
理論により予想されるゼーベック係数の温度依存
性が観測されるが、金属絶縁体転移が起きるとそ
の直下でゼーベック係数が鋭いピークを示したの
ち、符号反転する異常な振る舞いが複数の有機デ
ィラック電子系で観測されているが、そのメカニ
ズムは解明されていない。本研究では、電子間相

図２ 有限質量ディラック電子相 

図１ ディラック電子系の長距離

クーロン相互作用 

図３ α-ET のゼーベック係数 



 

 

互作用による電荷秩序転移を平均場理論により取り扱い、相転移の近傍でディラック電子の不
純物散乱による緩和時間に強い振動数依存性が現れることを示し、これが異常なゼーベック係
数を引き起こしていることを示した（図３）。 
 
⑦単一成分分子性導体におけるディラックノーダルラインを記述する強束縛模型の導出に取り
組んだ。単一成分分子性導体では第１原理計算や拡張ヒュッケル法によりディラックノーダル
ライン系が複数見いだされている。本研究ではその候補物質の一つに対し第１原理計算の
RESPACKにより強束縛模型を導出し、指向性の高い表面状態を有する弱いトポロジカル絶縁体で
あることを示した。 
 
⑧有機ディラック電子系α-(BETS)の金属絶縁体転移のメカニズムを調べた。α-(BETS)はスピ
ン軌道結合による約 2meV のギャップを有するトポロジカル絶縁体と考えられてきた。しかし約
50K以下の低温領域では電気抵抗率が急激に増大するため、温度に依らないスピン軌道結合によ
るギャップだけで低温領域を理解することは困難であった。また、X 線構造回折では温度変化に
伴う結晶対称性の変化やボンド長、分子の角度の変
化は見られず、NMR からは磁気転移の兆候も観測さ
れない。このようにα-(BETS)では電荷秩序やボン
ド秩序、磁気秩序の可能性が実験結果から否定され
ているため、低温領域の電子状態は未解明だった。
本研究ではα-(BETS)の低温領域の電子状態を解明
するため、第１原理計算によりスピン軌道結合を考
慮した transfer 積分値を導出し、第１原理多体摂
動計算 RESPACKにより遮蔽効果を考慮したクーロン
相互作用を導出した。ディラック電子系ではフェル
ミエネルギー近傍の状態密度が殆どゼロになるた
め、遮蔽効果は弱く、長距離クーロン斥力を無視で
きない。そこで本研究では長距離クーロン相互作用
を含む拡張ハバード模型に基づいて Hartree-Fock
近似で電子状態を調べた。その結果、α-(BETS)のス
ピン軌道結合による小さなギャップが、電子間相互
作用の効果により低温で増強されることが分かっ
た。また、このメカニズムは量子スピンホール(QSH)
秩序と密接に関係することを見出した（図４）。 
 

図４ スピン軌道結合によるギャッ

プを増強する QSH 秩序変数 
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