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研究成果の概要（和文）：運動を正確に遠隔操作でき，且つ自らが発電したエネルギーを用いて走行する「自己
発電型ナノマシン」には，電子伝導と分子運動の間の相互変換が必要である．我々はその変換に局在スピンを介
した伝導電子－分子運動間相互作用Vを用いる案を提案した．このVの構築にはまず伝導(s)電子から局在d軌道へ
のs-d散乱の特性を知る必要がある．本研究ではs-d散乱およびそれを直接反映する異方性磁気抵抗(AMR)効果の
理論的研究を行った．まずは結晶場を取り入れたモデルに対してs-d散乱理論を開発し，次にその理論を用いて
従来理論では説明できなかったNi, Fe, ハーフメタルのAMR効果の実験結果を定性的に説明した．

研究成果の概要（英文）："Electric generation type nanomachine", in which motions can be properly 
remote-controlled and travel motions are performed by the self-generated electric power, needs the 
mutual transformation between electron conduction and molecular motions. We proposed an idea that 
interactions between electrons and molecular motions mediated by localized spins can be used in the 
transformation. To formulate this V, we must find properties of s-d scatterings from the conduction 
(s) electron to the localized d orbitals. In this study, we theoretically studied the s-d scattering
 and anisotropic magnetoresistance (AMR) effect, which directly reflects the s-d scattering. We 
first developed the s-d scattering theory for a model with the crystal field, and then qualitatively
 explained experimental results of the AMR effects for Ni, Fe, and half-metal, which had not been 
explained by conventional theories.

研究分野： 物性理論

キーワード： 伝導電子－スピン相互作用　スピン－分子運動相互作用　スピン軌道相互作用　結晶場　s-d散乱　異方
性磁気抵抗効果　摂動論

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
我々は自己発電型ナノマシンの開発に必要な伝導電子からd軌道への電子散乱に注目し，その散乱を直接反映す
る異方性磁気抵抗(AMR)の理論を開発した．AMRは電気抵抗が磁化方向に依存する現象であり，約160年前から実
験を中心に研究されてきた．一方，一部の散乱のみを取り入れた従来理論は特定の物質には有効なものの汎用性
は低かった．本研究では全ての散乱を取り入れ，ハーフメタルを含む種々の物質に適用可能な理論を開発した．
本理論により，従来理論では説明できなかったNi, Fe, ハーフメタルのAMRの説明に成功し，また磁性材料にと
って重要なd軌道状態をAMRで容易に調べられ得ることも確認された．

※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、研究者個人に帰属されます。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
運動を正確に遠隔操作でき，且つ自らが発電したエネルギーを用いて走行する「自己発電型ナ

ノマシン」は夢の技術であり，またナノマシンの究極の目標でもある．このようなマシンは，将
来，ナノ領域での分子の合成・診断・修復等の作業マシンとして重要な役割を担うと考えられる．
一方これまで提案されてきたマシンは，上記のものからは程遠く，「発電機能」はもちろんのこ
と「遠隔操作による正確な運動」も達成されてこなかった． 
提案されたマシンの多くは，外部からの電磁波照射により分子運動が励起されるマシンであ

った[1]．しかし，深刻な問題として，電磁波による励起では，分子の振動と回転が同時に起き
る上，回転は方向が定まらない無秩序回転になり，正確な遠隔操作が出来ない．ここで，正確な
遠隔操作とは，一方向回転または振動が個別に励起されることを意味する．最近は別の試みとし
て走査トンネル顕微鏡(STM)を用いて分子運動を励起する基礎研究が行われつつある．実際，STM
探針からの電子注入(電子のエネルギーは約 2eV)により分子が一方向または逆方向へ回転する
モーターが報告された[2]．しかし，STM 探針が必要な時点で遠隔操作とは言えず，またこのま
まの装置系ではナノマシンに適さないと思われる． 
我々はこれまでに，①強磁性体電極/局在スピンを持つ量子ドット/強磁性体電極のスピン依

存伝導，②単一スピン系における原子運動によるスピン緩和に関して，いくつかの理論を構築し
てきた．①は，伝導電子スピン－局在スピン間の交換相互作用に基づく伝導ハミルトニアン(Vc-

s )を世界に先駆けて導出した[3]．②では，原子振動による軌道の変調がスピン軌道相互作用を
通してスピンに影響を与えると考え，従来のスピン－仮想的熱浴間相互作用とは異なる，局在ス
ピン－原子振動相互作用(Vs-m)の正確な理論を構築した[4]．この理論では，スピン緩和にはスピ
ンの向きで原子運動を細かく個別に励起できる選択則があることが初めて明らかにされた．我々
はこれらを踏まえ，Vc-sと Vs-mを併せ持つ系では，伝導電子が局在スピンを介して分子運動を個
別に励起できると予想した．また同時に，本系は伝導電子が関係することから逆過程の分子運動
からの発電(電子伝導)も可能であり，「遠隔操作による正確な運動」だけでなく「発電機能」も
兼ね備えた究極のマシンを開発できると考えた． 
 
２．研究の目的 
本研究は局在スピンを介した伝導電子－分子運動間相互作用 V に関する理論的研究である．

この Vの構築には，まず Vに大きな影響を与え得る伝導(s)電子から d軌道への遷移確率(s-d 散
乱)の特性を詳しく調べる必要がある．s-d 散乱を調べる手法として，電気抵抗が磁化方向に依
存する現象「異方性磁気抵抗(AMR)効果」がある． 
 
３．研究の方法 
  AMR 効果を調べるためのモデルとして，正方対称の結晶場エネルギー，交換分裂エネルギー，
およびスピン軌道相互作用を持つ強磁性体を考える（図 1 左図)．さらに磁化は(001)面内にあ
り，電流 Iは I//[100]，[110]，[001]とする[5]． 

まず，正方対称の結晶場エネルギー，  ，  （図 1右図），交換分裂エネルギー H ，および 
スピン軌道相互作用(結合定数は  )から成る 3d 電子系ハミルトニアンに対して摂動理論を適用
することで，3d 軌道の波動関数をもとめた．ここで，スピンの向き（磁化と逆の向き）と[100]
方向(x 軸)の間の相対角を ，スピンの向きと[110]方向の間の相対角をとした（図 1 左図）． 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 1  左図：強磁性体の AMR 効果の概略図．磁化の向きはスピンの向きの逆である．右図： 正

方対称結晶場を持つ 3d 軌道のエネルギー準位． xy ， yz ， xz， 2 2x y ， 2 23z r は軌道関数，

   はスピン関数を表す． 
 
次に，上記 3d 軌道を持つ強磁性体の AMR 比を調べた．I//[100]と I//[110]の場合の AMR 比

 iAMR  ( i =[100], [001])および I//[110]の場合の AMR 比  [110]AMR  は， 
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としてそれぞれ定義される．ただし，    は I//[100]あるいは I//[001]の場合でスピンと[100]
方向(x軸)の相対角がのときの抵抗率である(図 1右図)．    は I//[110]の場合でスピンと
[110]方向の相対角がのときの抵抗率である．それぞれの抵抗率は 
                                                                                 (2) 
 
 

である．    は I//[100]あるいは I//[001]での スピンの抵抗率，    は I//[110]での

スピンの抵抗率である．ボルツマン理論により，それぞれ 
  
                                                                                 (3) 
 
 

として表される．ただし， *m は スピンの電子の有効質量，n は スピンの電子の数密度， 

e は電荷である．  1   と  1   は，それぞれ，I//[100]と I//[110]の場合の スピンの電 

子の散乱率(遷移確率)であり，両者には自由(s)電子から自由(s)電子への不純物とフォノンに 
よる s-s 散乱率および自由(s)電子から 3d 軌道への不純物による s-d 散乱率が含まれている． 
 
４．研究成果 
ここでは主な成果である，「(1) 結晶場エネルギーおよびスピン軌道相互作用を持つ 3d 軌道

の波動関数[5]」，「(2) Strong ferromagnet あるいはハーフメタルの AMR 比[5]」，「(3) Weak 
ferromagnet の AMR 比[6]」について報告する． 
 
(1) 結晶場エネルギーおよびスピン軌道相互作用を持つ 3d 軌道の波動関数 
我々はまず無摂動系が縮退している場合の 2次摂動理論の波動関数の一般式を導出した．そ 

の一般式を用いて，交換分裂エネルギー H ，結晶場エネルギー，  ，  （図 1右図），および 
スピン軌道相互用(結合定数は  )を持つ 3d 軌道の波動関数を求めた．その波動関数は主成分の 
軌道に他の軌道(混成軌道)が僅かに混ざっており，その混成軌道の確率振幅は cos2 または
sin 2 (ただし，で表わす際は / 4     を用いる)を含む形となった． 
 
(2) I//[100]，[110]，[001]の場合の Strong ferromagnet あるいはハーフメタルの AMR 比 
ボルツマン理論を用いて抵抗率をもとめ，その抵抗率から AMR 比を解析的に導出した．電流方

向を i (=[100]，[110]，[001])とするとき，それぞれの AMR 比 [100]( )AMR  ， [110]( )AMR  ，
[001]( )AMR  は， 

                                                                                (4) 
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                                                                                (6) 
 

となった．ただし， [100] [100] [100]
0 2 4C C C  ， [110] [110] [110] [110] [110]

0 2 4 6 8C C C C C    ， [001] [001]
0 4C C  である． 

i
jC は電流方向 i の場合のcos jの係数であり， ，H ，及び軌道ごとのフェルミ準位( FE )上

の部分状態密度等で表された[5]． i
jC の中の各項は， 2  ， 2H ，   2

H    ，あるいは

 2 H  を係数として持ち，支配的な項は  2   の項である． [100]
2C と [110]

2C の中の支配的な項

[  2  を持つ]は dε 軌道と dγ 軌道間の部分状態密度の差で表された． 4
iC  ( i によらない)，

[110]
6C ，および [110]

8C は dε軌道間の部分状態密度の差に比例した．なお， [100]
2 cos 2C ， [110]

2 cos2C 

項は混成軌道の確率振幅の実部， [100]
4 cos 4C ， [110]

4 cos 4C ， [001]
4 cos 4C 項は混成軌道の確率

と関係づけられた． 

また，dε軌道内の1軌道とdγ軌道の2軌道の部分状態密度が全て等しいとき， [100] [110]
4 4C C   

になることが確認された．この関係は Ni[7]や Fe4N[8]などの強磁性体に対して実験で観測され
ている． 

本理論を用いて実際の物質（Ni[7]とハーフメタル[5,9]）の AMR 効果の実験結果を解析した． 

まず Ni[5,7]に関しては，過去の研究で得られた部分状態密度の値などを用いることで， i
jC の

値を評価した(表 1)． 2
iC と 4

iC は符号を含め過去の評価値と定性的に合うことが確認された．
なお我々の理論[5]では 6

iC と 8
iC の値も得られ，それらは [100] [110]

4 4( )C C  より大きな値となっ
た．今後， 6

iC と 8
iC が実験で確認されることが望まれる． 
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表 1  Ni の i
jC の評価値．実験結果[7]と現象論による式[11]を用いて評価された値と我々の

理論[5]によって評価された値． 
 
 
 
 
 
 
次にハーフメタル[5,9]に関しては，以前我々が開発した結晶場無しのモデル[10]では，ハー

フメタルは必ず負の AMR 比になることを示された．しかし今回の結晶場有りのモデル[5]では，
電流方向 i によって AMR 比の符号が変わり得ることが確認された．実際，ハーフメタル
Cox(Mn0.44Ga0.56)100–x では，AMR 比の符号が電流方向によって変わることが実験で観測されている
[9]． 
 
(3) I//[100]の場合の Weak ferromagnet の AMR 比 
３の手法により，磁化が(001)面内にあり，I//[100]の場合の Weak ferromagnet の抵抗率と

AMR 比 [100]( )AMR  の式を解析的に導出した[6]． [100]( )AMR  の係数 [100]
2C と [100]

4C は次のとおりで
ある． 
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ここで， , , , 1,s sr r
       ， , , , , , 2,s s sr r r             ， 2 2 2 2 , ,, , , 3 , ss x y s z r

r r r          
   [9,11]で

あり，  ，  ，  は dε 軌道， 2 2x y ， 2 23z r は dγ 軌道を表す．また， , ,s sr    

   4 2* * ( ) ( )s sm m D D    ， ( ) ( )
, , , , , ,

d s
s m s m s mr D D          ， ( ) ( )

, , , , , ,
d s

s m s m s mr r D D         

である．ただし， ( )sD ( ( )
,
d

mD  )は FE 上の スピンの s 軌道( スピンの d 軌道m )の部分状態密度

であり，  は不純物のポテンシャルや数密度などを含む量である． ( )
, , ,

d
s m mr D    より，式(7)の

[100]
2C は dε 軌道と dγ 間の部分状態密度の差，式(8)の [100]

4C は dε 軌道間の部分状態密度の差

で表すことができる． 

式(7)と式(8)を用いて，典型的な Weak ferromagnet である bcc Fe の [100]
2C と [100]

4C の数値計算

を行った．ここでは，dε 軌道と dγ 軌道間の部分状態密度の差あるいは dε 軌道間の部分状

態密度の差が [100]
2C と [100]

4C に与える影響について調べた．また実験で観測された bcc Fe の
T=5K での負の [100](0)AMR ( [100]

22C )「 0.04 」[12]と多結晶 Fe の T=5K での正の AMR 比「0.002」
[12]についても議論した． 

まず dε 軌道と dγ 軌道間の部分状態密度の差あるいは dε 軌道間の部分状態密度の差を取

り入れるため，部分状態密度を次のように置いた． 
 

(9) 
 

ただし， ( )dD は部分状態密度の中央値， 1 2x  は ( )
1,
dD  と

( )
2,
dD  間の差，および x  は 1 2 0x   のと

きに ( )
1,
dD  (=

( )
2,
dD  )と

( )
,
dD  間の差を表す．さらに，過去の文献[10,13]をもとに bcc Fe に対するパ

ラメーターを， ( )dD =0.20 states/eV， ( )dD =0.050 states/eV， ( )sD =0.037 states/eV， ( )dD =0.0040 

states/eV，x  =0.10 states/eV， 1 2x  =0 states/eV，H =1.8 eV， = 0.1 eV， =0.052 eV，

および r =0.38 とした.また  の 依存性は無視し，   とおいた． は不純物の情報を含む

量であり，評価が難しいため，今回は 2C の実験値[12]を再現するように決められた． 
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図 2左図に 1 2x  =0 states/eVで 0.011,  0.03, 0.05  の系の [100]
2C の x  依存性を示す．大雑

把には 0x   ( 0x   )のとき [100]
2 0C  ( [100]

2 0C  )である．この振る舞いは [100]
2C の支配的な項

が 1 2(1/ 2)x x      (ただし，今は 1 2x  =0)として表されることを反映している．また，bcc Fe

は x  =0.10 states/eV の系に相当し，x  =0.10 states/eV のとき， 0.011  の [100]
2C が bcc 

Fe の [100]
2C の実験結果( 0.02 )[12]と一致することがわかった．一方，多結晶 Fe の正の [100]

2C
の実験結果[14]は我々の結晶場無しモデルの AMR 比の式によって説明された． 

図 2右図に x  =0.10 states/eV， 0.011,  0.03, 0.05  の系の [100]
4C の 1 2x  依存性を示す．こ

こでは， [100]
4C における正方歪みの効果を調べた． 1 2 0x   では [100]

4 0C  ， 1 2 0x    ( 1 2 0x   )

では [100]
4 0C  ( [100]

4 0C  )であり， 1 2 0x   の正方歪みの系で [100]
4 0C  になることが確認された．

この振る舞いは [100]
4 1 2C x  の関係を反映している． 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 2  左図： 1 2x  =0 states/eV で 0.011,  0.03, 0.05  の系の [100]
2C の x  依存性．ここで bcc 

Fe は x  =0.10 states/eV の系に相当する．黒色の印で示されているように， x  =0.10 で
は， 0.011  の [100]

2C が bcc Fe の [100]
2C の実験結果(T=5K で 0.02 )[12]と一致した．差し込み

図は 0x   近傍を拡大した図である．右図： x  =0.10 states/eV， 0.011,  0.03, 0.05  の

系の [100]
4C の 1 2x  依存性． 

 
最後に Weak ferromagnet の AMR 比の特徴について考察する． 

① d 軌道の部分状態密度の軌道依存性の無視および    2 2H H       ( 1H  による)
の使用のもとで，今回導出した結晶場有りのモデルの [100](0)AMR (= [100]

22C )[5]が我々の結晶
場無しのモデルの AMR 比[10]に帰着することを確認した． 

② Fe が満たす関係式( , ,s d s d     と , ,s s   )のもとでは，結晶場無しのモデルは正の AMR
比を示し，多結晶 Feの正の AMR 比の実験結果[14]と一致する． 

③ bcc Fe と多結晶 Feの間での AMR 比(大きさと符号)の相違に関して，bcc Fe の [100](0)AMR の
実験結果[12]は今回の結晶場有りのモデルの [100](0)AMR [5]によって説明され，多結晶 Feの
AMR 比の実験結果[14]は以前の結晶場無しモデルの AMR 比[10]によって説明された．なお，
結晶場有りのモデルの [100](0)AMR の支配的な項は  2  項であるのに対し，結晶場無しモデ
ルの AMR 比は  2H 項のみからなる．このような違いが bcc Fe と多結晶 Fe間の AMR 比 (大
きさと符号)の相違をもたらすと考えられる． 
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