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研究成果の概要（和文）：これまで無機化合物を対象として研究が行われてきた電気磁気効果を、水素や炭素な
どありふれた元素からなる有機導体において発現させることを目的とした理論研究を行った。分子ダイマーや水
素結合といった有機導体に特有の局所構造と電子相関効果による長距離秩序の協力効果によって、磁性と誘電性
が強く結びついた多様な電気磁気結合現象が生じることを明らかにした。また、本研究の延長として有機導体を
用いたスピントロニクスに繋がる着想を得た。

研究成果の概要（英文）：We conducted theoretical studies aiming to develop the magneto-electric 
effect, that had been studied only for inorganic compounds, in organic conductors composed of light 
elements such as hydrogen and carbon. We clarified that various types of magneto-electric coupling 
phenomena, in which magnetic and dielectric properties are strongly correlated, are caused by 
cooperative effects of spin and charge long-range orders and local structures peculiar to organic 
conductors, e.g., molecular dimer and hydrogen bond. In addition, as an extension of this study, we 
got the basic idea that leads to spintronics using organic conductors.

研究分野： 固体電子論

キーワード： 電気磁気効果　有機導体　分子性固体　マルチフェロイクス　電子相関

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究の結果は、分子ダイマー構造や水素結合といった有機化合物に普遍的な構造が、物質の誘電性と磁性を結
合させるカギとなることを示しており、有機化合物を用いたマルチフェロイクスの可能性を拓く成果である。有
機物質は材料として無機物質にはない多くのメリット（軽量、柔軟、安価、希少元素を含まない）を持つため、
希少資源に乏しい我が国にとってその機能開拓は重要な課題の一つである。本研究は有機材料において電気磁気
効果という新たな機能の創発を可能にするものであり、応用の観点からも意義がある。

※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 

電気磁気効果とは、静電場により磁化、または静磁場により電気分極が生じる古典電磁気学の範

囲を超えた磁性と誘電性の結合現象である。電磁気効果の発現には磁性と誘電性が共存し、互い

に強く結びついた物質が必要となるため、その研究対象は磁性体と誘電体を多く含む無機化合

物が中心であった。これに対して近年、分子を構成単位とする有機導体の基礎物性開拓が我が国

を中心に大きく発展し、磁性や超伝導だけでなく誘電性にもその研究領域が及んできたことで、

分子性のマルチフェロイクス物質を探索する研究基盤が整いつつあった。応募者はこれらに先

駆けて有機導体に特有の分子ダイマー構造に由来する誘電応答の研究を行う過程で、有機導体

を用いた電気磁気効果の可能性を着想した。 

 

２．研究の目的 

分子ダイマー構造を持つ有機導体を対象として、電気磁気効果の具体的な発現条件ならびにそ

の静的・動的な応答の性質を理論的に明らかにし、具体的な候補物質の探索指針を提案する。 

 

３．研究の方法 

分子ダイマー構造を持つ有機導体の電子状態を記述する拡張ハバードモデルならびにその強結

合有効モデルを構築し、群論に基づく考察と数値解析を用いて磁性と誘電性の結合現象を探る。

数値解析手法には平均場近似、モンテカルロ法、厳密対角化法、スピン波近似などを目的に応じ

て使い分ける。 

 

４．研究成果 

(1) 分子ダイマー構造を持つ有機導体κ-(BEDT-TTF)2X の強結合有効モデルを構築し、電気磁気

効果の解析を行った。強結合モデルの平均場解析から、ダイマー内の電荷が片方の分子に偏る電

荷秩序と反強磁性の共存相では時間・空間反転の対称性が破れ、電場によって強磁性磁化が生じ

る発現する線形電気磁気効果が発現することを明らかにした。 

 

(2) 有機導体κ-(BEDT-TTF)2Xのダイマーモット相におけるダイマー内電荷揺らぎと磁性の間の

相関効果について、強結合モデルに基づきスピン波近似とシュインガーボソン平均場近似を相

補的に用いた解析を行った。ダイマー内の電荷自由度とスピン自由度のエンタングルメントが

強くなることで複数のスパイラル秩序相が競合し、これらの競合領域では磁気的な長距離秩序

が著しく抑制されることを明らかにした。これはダイマー内電荷揺らぎが量子スピン液体状態

の発現に重要な役割を果たすことを示唆する。 

 

(3) 平均場近似を超えて電子相関効果を取り入れることが可能な変分モンテカルロ法を用いて、

有機導体κ-(BEDT-TTF)2Xにおけるダイマーモット相、電荷秩序相、金属相の相競合について解

析を行った。モット相ならびに電荷秩序相近傍の金属相においては、スピン揺らぎよりもダイマ

ー内の電荷揺らぎの発達がより支配的となることを明らかにした。これは従来の弱結合理論に

基づく結果について再考察の必要性を示唆する結果である。 

 



(4) 分子ダイマー構造が水素結合によって連結した

新規有機導体κ-H3(Cat)2[図 a]の電子・プロトン状態

を記述する有効モデルを構築した。これを平均場近似

ならびに厳密対角化法を用いて解析することで、実験

で観測されている水素→重水素置換効果[図 b]による

磁性と誘電性の劇的な変化を理論的に説明した。また

光学応答の解析[図 b]から、プロトン揺らぎが発達す

ることで磁気的な相関が強く抑制され、量子スピン液

体状態が生じる可能性を提案し[図 c]、実験研究者と

共同研究を展開した。 

 

(5) 本研究で得られた局所構造と電気磁気効果の関

係性についての知見を、スピンクロスオーバー現象を

示すコバルト酸化物 BiCoO3に拡張・応用することで、

スピンクロスオーバーと強誘電転移が結合した非線

形電気磁気効果を予言・提案した。 

 

(6) 有機導体κ-(BEDT-TTF)2X の反強磁性相において

特異なエネルギーバンドのスピン分裂を発見した。これは有機導体を用いたスピントロニクス

の開拓に繋がる可能性がある。 
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