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研究成果の概要（和文）：系に空間反転対称性の破れ（あるいは局所的な空間反転対称性の破れ）がある場合、
電流を流すことでスピン角運動量の偏りが系全体で（あるいは局所的に）発生する。この電流誘起スピン偏極
は、電極と接続することによりスピン流として取り出すことができる。本研究では、(1) 原子をらせんに沿って
並べた原子鎖において、らせんの曲率や捩率を変えて空間反転対称性を制御することにより電流誘起スピン偏極
を大きく変えられることを示した。また、(2) IV族元素からなる原子層において電子密度を変えることにより電
流誘起スピン偏極の向きが反転することを見い出した。

研究成果の概要（英文）：When the spatial inversion symmetry is globally (or locally) broken in a 
system, the current through the system generates the global (or local) polarization of the spin 
angular momentum. Such current-induced spin polarization produces the spin current through an 
attached electrode. This work has shown that (1) an atomic chain along a helix gives the 
current-induced spin polarization which is largely modified by controlling the spatial inversion 
symmetry through the change in the curvature and the torsion of the helix, and that (2) in an atomic
 layer of group IV element, the current-induced spin polarization changes its direction with 
changing the electron density. 

研究分野： 物性理論

キーワード： スピントロニクス　原子層　原子鎖

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究の成果は、系の空間反転対称性と系に電流を流したときに発生するスピン偏極の関係をらせん状原子鎖と
 IV族原子層に対して解明したという基礎物理学上の意義をもつとともに、スピン流生成の効率向上のための指
針という工学的意義をもつ。電流誘起スピン偏極から取り出されるスピン流はスピントロニクスにおいて磁化反
転に用いられているので、電流誘起スピン偏極を増大させることができれば磁化反転の高速化につながり社会的
にも波及効果が期待できる。

※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 
 
 グラフェンや遷移金属ダイカルコゲナイドに代表される原子層は様々な構造をもち、その空
間反転対称性（ある点に関して各原子の座標 x, y, z をそれぞれ-x, -y, -z に反転したとき構造が不
変であるという対称性）が大局的に破れている原子層や、局所的にのみ破れている[1]（ある原
子の中心に関して空間反転対称性が破れている）原子層がある。また、原子層には物質科学上の
利点として層間相互作用がファンデルワールス力であるため多様な積層構造が可能であるとい
う長所がある。積層することにより対称性を変えることが可能で、空間反転対称性が局所的にも
保たれている原子層も積層することで（少なくとも局所的には）空間反転対称性が破れる。さら
に、遷移金属ダイカルコゲナイド原子層では３次元的な螺旋（らせん）構造を層に垂直な螺旋転
位のまわりに形成することにも成功している[2]。一般に螺旋構造は空間反転対称性が大局的に
破れている。 
 このように様々な原子層構造の作製が可能になり、空間反転対称性の有無およびその強度を
制御することができるようになった。この空間反転対称性の制御性を活用することで電流誘起
スピン偏極（電流を流すことで生じるスピン角運動量の偏り）やスピン流（スピン角運動量の流
れ）などのスピン特性を最適化することが可能であり、この点で原子層構造はスピントロニクス
素材として優れていると言える。そこで、原子層構造の空間反転対称性と原子層構造が発生する
スピン偏極やスピン流との間の関係を十分に解明し、特性を最適化するための原子層構造の指
針を作ることが望まれる。 
 また、螺旋構造を有する様々な系のスピン物性も注目されている。2011 年に DNA の単分子
層を光電子が透過する際に高効率のスピンフィルター効果（特定の向きのスピンを選択的に通
す現象）を示すことが発見され[3]、さらに DNA１分子を通しての電気伝導においても高効率の
スピンフィルター効果が観測された[4]。その後も DNA やオリゴペプチドなど様々な螺旋状有
機分子において顕著なスピン選択性が観測され、chirality induced spin selectivity と呼ばれ実
験・理論の両面から多数の研究がなされている。さらに 2015 年には螺旋構造を有するテルル結
晶において螺旋軸に平行な電流により平行なスピン偏極が誘起されることが理論的に予言され
た[5]。 
 螺旋構造は空間反転対称性を持たないためスピン軌道相互作用（相対論的な効果としてスピ
ン自由度と軌道自由度の間に現れる相互作用）によりエネルギー準位のスピン分裂（スピンの向
きによってエネルギーに差が現れること）が生じ、それによってスピン偏極やスピン流が現れて
よいことまでは理解されている。ところが、回転と並進を合わせた対称性をもつ螺旋構造におい
て発生するスピン偏極やスピン流の統一的記述は、螺旋構造の複雑さと多様性のため、まだ達成
されていない。特に、スピン偏極やスピン流が螺旋構造のどの構造パラメタにより決定している
かという、スピン物性を制御する上で必要な知見が得られていない。 
 
２．研究の目的 
 
 本研究ではまず、螺旋状原子鎖[6,7]に着目した。DNA 分子やテルル結晶では螺旋のピッチな
どの構造パラメタを変えることは出来ないが、カーボンナノチューブ中の螺旋状原子鎖では螺
旋のピッチを変えることができる。本研究では、様々な螺旋状有機分子において観測されている
chirality induced spin selectivity の共通の機構を解明することを目指して、螺旋状原子鎖の電
流誘起スピン偏極および軌道角運動量偏極を理論計算し、螺旋のピッチおよび半径という構造
パラメタに関する依存性を解明した。 
 さらに本研究では、IV 族元素スズからなる原子層スタネンに垂直に電場を加えて空間反転対
称性を破った系について、電流誘起スピン偏極を理論計算し、電子密度および垂直に印加する電
場に関する依存性を解明した。 
 
３．研究の方法 
 
(1) 螺旋状原子鎖のモデル（図１） 
 螺旋曲線の構造パラメタとしてピッチと螺旋を含む円筒面の半径を選んだ。螺旋曲線上にヨ
ウ素原子を等間隔で並べた原子鎖を考え、原子軌道として px,py,pz 軌道を考慮し、スピン軌道
相互作用を LS 結合（原子内の軌道角運動量とスピン角運動量の間の結合）として取り入れた。 
 
(2) 螺旋状原子鎖の電流誘起角運動量偏極の計算方法 
 強束縛モデル（電子が各原子に強く束縛されているとし, 電子の波動関数を原子軌道の重ね
合わせで記述する近似）を用いて電子のエネルギー、原子内軌道角運動量とスピン角運動量の期
待値を計算し、ランダウアーの方法（電子の運動の向きに応じて, 電流に依存する分布の違いを
設定する方法）を用いて電流によって誘起される軌道角運動量の偏極とスピン角運動量の偏極



を計算した。 
 
(3) 原子層スタネンのモデル 
 スタネンはバックリングをもち、単位胞内の A 原子と B 原子の座標は層に垂直な方向で異な
る。このため電場を層に垂直に印加することで A 原子と B 原子に働くポテンシャルの差を導入
することができる。原子軌道は s,px,py,pz 軌道を考慮し、スピン軌道相互作用を LS 結合として
取り入れた。 
 
(4) 原子層スタネンの電流誘起スピン偏極の計算方法 
 強束縛モデルを用いて電子のエネルギーとスピン角運動量の期待値を計算し、ボルツマン方
程式（半古典的な電子の運動に基づいて電子分布の電流による変化を記述する方程式）を用いて、
空間的に一様かつ時間的に定常の仮定のもとで、電流について１次の範囲で電流誘起スピン偏
極を計算した。強束縛モデルに現れるパラメタは第一原理計算（実験によって得られた測定値を
用いないで電子状態を大規模な数値計算により求める方法）により決定した。 
 

 
    図１ 螺旋状原子鎖のモデル       図２ 螺旋軸方向のスピン角運動量の偏極 

 
 
４．研究成果
 

(1) 螺旋状原子鎖の電流誘起軌道角運動量偏極と電流誘起スピン偏極 

 

 電流によって誘起される軌道角運動量偏極は螺旋状原子鎖の曲率（螺旋を含む円筒面の半径

の逆数）が小さい領域において曲率に比例することを明らかにし（図２）、電流誘起軌道角運動

量偏極が曲率の存在が原因で生じること、曲率によって制御可能であることを示した。一方電

流誘起スピン偏極は、曲率とスピン軌道相互作用（原子内 LS 結合）の両方が原因で生じること

を明らかにした。スピンフィルター効果はこの電流誘起スピン偏極によって生じると考えられ

る。実際、螺旋状原子鎖の電流のスピン偏極率（ある向きのスピン角運動量を運ぶ電子の流れ

と逆向きのスピン角運動量を運ぶ電子の流れの割合の差）は曲率と原子内スピン軌道相互作用

によって制御可能であることが明らかになった。 

 

さらに、螺旋状原子鎖の曲率だけでなく捩率（ねじれの度合い）にも着目し、電流が誘起する

スピン角運動量偏極と軌道角運動量偏極の（螺旋曲線の）接線方向、主法線方向、従法線方向

の成分について曲率依存性と捩率依存性を調べ、接線成分は捩率の 1 次に比例し，従法線成分

は曲率の 1 次に比例することを明らかにした。この構造依存性を説明するために、ハミルトニ

アンから軌道角運動量とホッピング（原子間の電子の飛び移り）が曲率や捩率によって結合す

る項を導出し，軌道角運動量偏極の構造依存性の起源を解明した。スピン角運動量偏極の構造

依存性も軌道角運動量偏極がスピンに対して有効磁場として働くことから導かれる。 
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 この研究成果は有機分子のようにスピン軌道相互作用が小さい軽元素からなる物質でも構

造を制御することで十分大きいスピン流を生成することが可能であることを示唆している。 

 

(2) 原子層スタネンの電流誘起スピン偏極 

 

 電子密度や A原子と B原子の間のポテンシャル差を変えることで電流誘起スピン偏極の向き

が反転することを見出した。この結果は電子密度や層に垂直に印加する電場の大きさを変える

ことで電流誘起スピン偏極の向きを制御できることを示している。 

 この機構を解明するために有効ハミルトニアン（電子の自由度を着目する自由度に限定して

電子の運動を記述するハミルトニアン）を構築し、結晶運動量と副格子自由度（A 原子と B 原

子のどちらにいるかという自由度）の結合および副格子自由度に依存する Rashba 型スピン軌

道相互作用（結晶運動量に垂直な向きの有効磁場がスピンに働く相互作用）の働きにより電流

誘起スピン偏極の向きが反転することを明らかにした。 
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