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研究成果の概要（和文）：ナノ材料の電気伝導現象は、これまでこれまで量子力学に基づいて解析されてきた。
本研究では、量子力学の上位理論である場の量子論に基づいて提案された局所的なコンダクタンスやスピン渦密
度の観点から研究を行った。
局所的なコンダクタンスが大域的に考えたときはLandauer 公式の結果と一致することをベンゼンジチオールや
グラフェンを例として示した。
また局所的なスピンの記述において、スピン渦密度と電流密度の間には線形関係があることを理論的に提案し、
数値計算から実証した。

研究成果の概要（英文）：Quantum transportation had been discussed in quantum mechanics. In this 
work, it has studied in quantum field theory, which is an advanced theory over quantum mechanics. 
Particularly, local physical quantities, local conductance and spin vorticity density, defined in 
quantum field theory is used to analyze.
It has been shown that local conductance is consistent with the conductance of the Landauer formula 
by using models (benzenedithiol and graphene).
The linear relation between the spin vorticity density and electric current density is proposed and 
this relation has been confirmed in numerical computations for some models, such as helicene and 
graphene.

研究分野： 量子理論

キーワード： 量子電気伝導　スピン渦　局所コンダクタンス
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究の局所量を用いた解析手法では、分子内の特定の官能基、特定の原子の効果や、固体内の特定の空孔や不
純物がナノ材料全体の物性値へと与える効果を定量的に珪砂することができる。これまではAという分子と一部
の官能基を異なる官能基に置換したA'という分子を計算して物性値の違いから比較して間接的にその効果をみる
ということしかできなかったが、材料のどの部分がどのような効果を持つのか定量的に調べられる道具立てを手
に入れたことになる。

※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 

 

ナノスケールの電気伝導は、古典的なオームの法則とは異なり、量子化コンダクタンスなど量子
性が顕著となるため、Landauer 公式に代表されるように量子力学に基づいた数多くの報告が
ある。本研究では、より正しい理論であり、量子力学とは別の理論構造を持つ、場の量子論に基
づいて電気伝導現象を研究する。量子力学の物理量は全空間での期待値であり、局所的な寄与は
記述されない。ゆえにナノサイズの材料内の微小領域の電気伝導特性は、場の量子論の局所的 

な力学的物理量により正しく取り扱える。特に、場の量子論は後述の局所的な概念を導くため、
その関係式に従って量子電気伝導を調べることで、新たなブレークスルーを起こせる可能性が
ある。 

 定常電流中でローレンツ力は、他の力と釣り合い無制限な加速をしない。例えば、ドルーデ模
型では、運動量に比例した緩和項と釣り合う。しかし、この緩和は統計的な考え方に基づいてお
り、量子化コンダクタンスのような 1 電子電気伝導のような極限を適切に記述できない。場の
量子論におけるローレンツ力は、定常状態では空間の各点各点でテンション力と釣り合う描像
を持つ。 

スピンの運動方程式に対しても場の量子論は量子力学と異なる定常状態で局所的釣り合いを
与える式を導く。量子力学のスピンのハイゼンベルク方程式は、空間の局所的な領域では定常状
態でもトルクがゼロとならないが、場の量子論の式は空間のあらゆる点でトルクが消える。 

 

２．研究の目的 

 

場の量子論に基づいて定義された局所物理量を用いて、局所的な視点から量子電気伝導現象
を研究し新たな概念の確立を目指す。電気伝導現象を局所的に取り扱う際の理論・手法の整備を
行い、既知の量子電気伝導現象をどのように局所物理量が記述するのか調べ、既存の知識と比較
することにより明らかにする。 

本研究では、特に場の量子論における新たな局所的なコンダクタンスを局所電気伝導率と電
流密度を用いて定義し、それを Landauer 公式による結果等と比較検討し、局所電気伝導の描像
を明らかにする。局所的なコンダクタンスそのものが確立した概念ではないので、本研究では 2

つの定義を提案しその性質を議論する。具体的には、炭素材料を例として、量子力学の非平衡グ
リーン関数法に基づく波束に対して、場の量子論に基づいた局所電気伝導率や電流密度などの
物理量を計算する。このような量子力学の波束を用いても、場の量子論の局所物理量を用いる事
で、電気伝導に関する物理を部分的に明らかにできる。 

局所電気伝導率や電流密度を用いて局所コンダクタンスを計算し、Landauer 公式に基づくコ
ンダクタンスの数値と比較することにより、局所的電気伝導の特徴について議論し、局所物理量
が既存の電気伝導現象をどのように記述するのかを明らかにする。また場の量子論の効果が顕
著な例として、スピンが電気伝導と関わる現象にも注目して、 

スピンホール効果と電流とスピントルクの間の関係についても局所的概念ではどう記述される
かを研究する。 

 ナノスケールのデバイスの物性量は全体の平均的効果ではなく、欠陥等の不純物や界面の効
果に支配される。そのため、ナノ材料では、物性量に対し局所的な領域がどのように寄与するの
かを第一原理計算により理解することが重要である。材料内部の局所的領域の物性量というの
は実験で容易に直接測定できるものではないので、これまでに取り扱われたことが無い新しい
概念である。近年は第一原理計算の信頼性も向上しており、局所物理量の概念は今後に大きな可
能性を秘めており、新しい解析手法としてパラダイムを作り出す可能性もある。本研究後の進展
として、具体的な材料へと応用することにより、どの不純物がどのような効果を与えるか定量的
に評価できるようになり、材料の基礎物性の背景となる物理に肉薄できる。 

 

３．研究の方法 

 
第一原理計算の手法による電流を伴う量子状態を用いて、局所物理量を評価する。具体的に 

局所的なコンダクタンスとしての物理量を 2 種類提案し、この物理量を、炭素材料を例として取
り上げて研究を行う。特にスピンホール効果にも注目し、材料内部のスピントルク分布と電気伝
導の間の関係についても調べる。炭素材料の電気伝導性を探るより、既存の特徴的電気伝導現象
が局所物理量によりどのように記述されるかを明らかとし、その後の局所物理量による物性解
析への道を作ることが目標である。 
分子エレクトロニクス材料として期待されるベンゼンジチオール(BDT)を例として、以下に提

案する局所的なコンダクタンスと Landauer 公式の結果を比較する。局所的な直方体のコンダク
タンスとして、 
 (1) 直方体の両端面上の電流密度を積分したものを電流とし、その面間に対するバイアス電圧



から計算する方法 
 (2) 直方体内の電気伝導率を積分したものを直方体の長さの二乗で割る方法 
を提案する。これらはオームの法則を局所的な概念に置き換えたものである。 
 場の量子論による量子状態計算は未開発であるので、代用として量子力学の量子状態を用い
る。これまでに量子力学による量子状態を用いても局所物理量が有効であることは示してある。 
 定常電流に対しては駆動力であるローレンツ力と拮抗する力が必要である。例えばドルーデ
模型では緩和時間でパラメータ化された摩擦項がある。場の量子論にはテンション力が存在し、
定常電気伝導でもローレンツ力と相殺していることが示されている。テンション力・分子内電流
の分布、電気伝導を担う軌道の分布の基礎データから、局所的電気伝導の物理の駆動力を明らか
にする。 
定常電流中の BDT の分子両端でのスピン分極とスピントルクの分布を調べ、電流分布、原子核

の分布等と比較し、電流とスピン伝導の関係を研究する。BDT はスピン流の対象として最適では
ないが、局所量の観点から基礎物理の理解を進めた後に、より適切な材料へと研究を拡張する。 
 
４．研究成果 
 
ナノ材料の電気伝導現象をこれまでこれまで量子力学に基づいて解析されてきた量子電気伝

導現象を、場の量子論に基づいて再解釈する研究を行った。場の量子論では物理量の運動方程式
に局所的な新たな概念を与えることが知られており、その関係式に基づいて量子電気伝導現象
を調べることで、新たなブレークスルーを起こせると期待している。具体的には、定常電流を伴
う炭素材料における電気伝導現象、特にスピンが電気伝導と関わる現象について局所物理量を
用いた研究を行った。 

局所的なコンダクタンスと Landauer 公式の結果を比較する研究を行った。局所的なコンダ
クタンスはオームの法則を局所的な概念に置き換えたものである。分子エレクトロニクス材料
として期待されるベンゼンジチオール(BDT) を例として、同様な傾向を示すことと、局所的な
電気伝導特性を評価することができるという有用性を示した。定常電流中の力の釣り合いにつ
いての研究も行った。定常電流に対しては駆動力であるローレンツ力と拮抗する力が必要であ
る。例えばドルーデ模型では緩和時間でパラメータ化された摩擦項がある。場の量子論にはテン
ション力が存在し、定常電気伝導でもローレンツ力と相殺していることと、テンション力は摩擦
力と異なり運動量には比例しないことが知られている。定常電流中の力の釣り合いの理解の研
究として、ベンゼンジチオール・グラフェンを対象にローレンツ力密度とテンション密度の釣り
合いについての理論的研究を進めた。これまで取り入れられていない電場の効果を取り入れて、
よりよい釣り合いが数値計算上で実現できた。 

 

スピン偏極した電流についての研究では、ベンゼンジチオール・グラフェン・グラフェンナノ
リボンを対象に定常電流中のスピン分極・電流分布・原子核の分布等と比較することにより、電
流とスピン伝導の関係を研究した。特にスピンの渦度と電流の間に線形関係が成立するという
理論的予言を行い、3 つのモデルに対する数値計算から検証した。結果は全て場合においてこの
関係式が成立していた。この関係式はモデル全体における物理量としても成立するし、モデル内
のどんな部分領域に対しても成立している。この線形関係の研究を進め、誘電率や電気伝導率の
ような物性量として確立を進める。スピン伝導を生み出す力学の研究の一環として、ローレンツ
力密度をスピン成分で分離して記述する理論の研究に着手した。その第一段階として、拮抗する
力であるテンション密度がスピン成分としてどのように分離されるか調べ、テンション密度中
のスピン依存成分がどのようにふるまうかの研究を推進した。テンション密度のスピン依存成
分が、スピン軌道相互作用の大きな元素の周りで急速に増大する描像を確認した。 

 らせん形状をもつ有機分子中を電子が通過するとスピンが分極して出てくる、カイラル誘起

スピン選択性(CISS)という現象が最近発見されたが、このスピン分極がどのようなメカニズム

で起こるかは明らかとなっていない。場の量子論におけるスピンダイナミクスの記述には、電子

カイラリティ誘起スピントルクがあることが近年議論されている。この電子カイラリティ誘起

スピントルクが CISS にどう寄与するか研究を行った。炭素らせんナノワイヤーモデル・ヘリセ

ンモデルを用いて、非平衡グリーン関数法による電流の計算において CISS が起こることを実証

した。 
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