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研究成果の概要（和文）：グラフェンや遷移金属カルコゲナイド系物質などの系の厚さが一原子層である原子膜
物質では、エッジや表面などの境界面の効果によって、特異な電子物性が発現する。本研究課題では、電荷・ス
ピンに次ぐ、第三の自由度であるバレーの状態に着目した電子物性の光学制御に関する理論、ベリー接続に着目
したトポロジカル物質の設計指針に関する理論提案を行った。さらに、フォトニック結晶への展開をすること
で、実験グループに新たなデバイス設計指針を提示した。本研究課題の成果によって、原子膜エレクトロニクス
デバイスの物理の基礎学理の発展だけでなく、新たなトポロジカル物質やデバイス設計への展開をもたらすもの
と期待される。

研究成果の概要（英文）：In atomically-thin materials such as graphene and transition metal 
chalcogenides, where the thickness of the system is one atomic layer, unique electronic properties 
emerge owing to their boundary effects such as edges and surfaces. In this research project, we have
 focused on the third degree of freedom, the valley state, after the charge and spin states, for 
optical control of electronic properties. In addition, we proposed a new material exploration and 
device design for experimental groups by developing photonic crystals. The results of this research 
project are expected to contribute not only to the fundamental physics of atomically-thin 
electronics devices, but also to the development of new topological materials and device designs.

研究分野： ナノサイエンス

キーワード： 原子膜物質　トポロジカル物質　グラフェン　物性理論　計算物理学　トポロジー　ナノエレクトロニ
クス　スピントロニクス

  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
現代の高度情報化社会を支える電子デバイスは、電子のもつ電荷の自由度を制御することで、情報の伝達・処理
を行っている。本研究課題では、グラフェンや遷移金属カルコゲナイド系物質などの系の厚さが一原子層である
原子膜物質に着目し、電荷・スピンに次ぐ、第三の自由度であるバレーの状態に着目した電子物性の光学制御、
ベリー接続に着目したトポロジカル物質やデバイスの設計指針の提案を行った。本研究課題の成果によって、原
子膜エレクトロニクスデバイスの物理の基礎学理の発展だけでなく、新たなトポロジカル物質やデバイス設計へ
の展開が今後期待できる．

※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。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
 
１．研究開始当初の背景 
 
現代の高度情報化社会を支える電子デバイスは、電子のもつ電荷の自由度を制御することで、情
報の伝達・処理を行っている。電子デバイスのさらなる高速化、大容量化・集積化の技術的な追
求によって、電子デバイスの微細化はナノメートルスケールの領域まで達している。さらに近年
では、電子のもつ電荷の自由度だけでなく、より多くの自由度を利用したデバイスの研究が活発
化している。代表的なものとしては、スピンの自由度を制御したスピントロニクスデバイスであ
り、磁気抵抗効果デバイスなどとして実用化されている。 
 電荷・スピンの自由度の他に、結晶内の運動量に着目したバレートロニクスの可能性が提案さ
れ、理論・実験の両面から盛んに研究が展開されている。また、低消費電力でのスピン流の輸送
については、物質のトポロジカル状態を制御することで、散逸の極めて少ない表面スピン流を伝
搬可能であることが、近年のトポロジカル絶縁体の研究から明らかになっている。そこで、これ
らの物性を有する物質・材料の探索や設計が重要な課題となっている。そこで、本研究課題では、
グラフェンや遷移金属カルコゲナイド系物質などの系の厚さが一原子層である原子膜物質に着
目し、その光学応答特性やトポロジカル特性を理論数値的に解析することで、研究を進めた。さ
らに、新しい物性や機能を設計する方針を提示した。 
原子膜物質の特徴は、機能設計を行う上で、その高い自由度と柔軟性にある。たとえば、グラ

フェンを例にとっても、層の枚数や形状を変えるだけで、その電子状態を変調すること、機能を
付加することが可能である。また、様々な異なる原子膜を、レゴブロックにように人工積層する
ことで、天然にはない人工物質や機能設計ができる。さらに、原子膜物質は、電荷そしてスピン
の他に、バレーの自由度を使ったバレートロニクス素子を設計する上で、絶好の材料と目されて
いる。バレー偏極流の生成制御には、円偏光電磁場に励起が極めて有効であり、実験的な実証が
進められている。 
 上記の背景を踏まえて、我々は、本研究課題を開始する前に、(1) カーボンナノチューブに円
偏向電磁場を照射することで、バレー偏極状態が生成できること、さらには、(2) トポロジカル
ドメイン境界でのバレー・ゼーベック効果によってバレー流が生成できることを示した。さらに、
(3) ベリー曲率だけでなく、ベリー接続に着目することで、トポロジカル物質の新しい設計指針
の可能性を見出した。本研究課題では、上記の 3 つのアイデアを有機的に結合することで、バレ
ー流の生成・制御の方法の提案、トポロジカル状態の制御、原子膜・分子膜における新奇電子物
性と光学応答特性を主題として、研究を推進した。 
 
２．研究の目的 
 
 グラフェンや遷移金属カルコゲナイド系物質などの系の厚さが一原子層である原子膜物質で
は、エッジや表面などの境界面によって、特異な電子物性が発現することを、我々は明らかにし
てきた。本研究課題では、電荷・スピンに次ぐ、第三の自由度であるバレーに着目し、その生成
方法と輸送制御性を、円偏向電磁場照射などによる光学的な方法などによって実現することを
目的とし、その基礎理論の整備を行う。さらに、運動量空間におけるベクトルポテンシャルに対
応するベリー接続に着目した、新しいアプローチによるトポロジカル材料の設計指針の提案を
行い、実験グループに新たな物質探索・合成指針を提示する。本研究課題によって、原子膜材料
からなる系における、バレー流の生成・制御の新しいアプローチの展開、新たなトポロジカル状
態の制御の指針が期待されるだけでなく、「原子膜エレクトロニクスデバイスの物理」の基礎学
理に新たな展開を惹起させる。 
 
３．研究の方法 
 
本研究課題では、グラフェンおよび遷移金属カルコゲナイド系物質などの系の厚さが一原子層
である原子膜物質の電子物性を理論的に解析し、新奇物性やトポロジカル特性の解明を通して、
新しい機能や物性を有する新物質や新機能デバイスの設計を行うことを目的としている。その
ために、原子膜物質の電子状態を強結合模型および有効電子模型によって記述した上で、線形応
答理論によって光学応答特性や電子スピン伝導特性を解析した。さらに、リボン系や接合系の伝
導解析にはランダウアー公式によって解析を行った。さらに、硫化スズにおけるフォノンモード
解析や、WSe2 の酸化過程における電子状態解析については、実験結果との定量的な比較解析が
必要であったため、第一原理電子状態計算によって行った。 
 
４．研究成果 
 
 本研究課題の研究成果は、原子膜物質の電子物性からトポロジカル物質の理論まで、広範囲に
およぶ。ここで、代表的な幾つかについて、その概要を述べる。 
 



（１）高次トポロジカル状態によるコーナー局在状態 
近年、電子エネルギーバンド構造の位相幾何学（トポロジー）的な性質から、電子材料を区別

し、新しい電子相を有する物質を探索する研究が、世界中で爆発的に行われている。特に、トポ
ロジカル絶縁体と呼ばれる物質では、物質の表面やエッジなどの境界面において、無散逸なスピ
ン流が現れることが知られている。この特性を利用することで、超低消費電力の電子デバイスや
量子計算素子への応用が期待されている。 
従来から知られているトポロジカル絶縁体では、スピン軌道相互作用が重要な役割を果たし

ている。我々は、スピン軌道相互作用を導入せずに、高次のトポロジカル状態を実現する物質群
の理論設計指針を提示した。さらに、エッジに沿って電流が散逸をせずに完全に伝導する機構が
あるだけでなく、その逆の極限である電子をコーナーに強く局在させる機構も併存させること
が可能であることを指摘した(F. Liu, H.-Y. Deng, K. Wakabayashi, PRL(2019))。この成果を
活用すれば、超低
消費電力で光や
電子を伝搬させ
る光・電子デバイ
スへの応用へと
期待できる。ま
た、コーナー状態
を利用すること
で、光や電子を空
間的に閉じ込め
る量子ドットや
光共振器を設計することが可能である。 
本研究課題では、図 1 に示すような最近節格子間の電子
ホッピングエネルギーが空間的に異なる六角格子を、理論
模型として考えた。薄い黄色のひし形の領域は単位胞であ
る。単位胞内部での電子ホッピングエネルギー(𝛾)を青色の
実線、単位胞間同士での電子ホッピングエネルギー(𝛾′)を
オレンジ色の実線で表している。 
  単位胞間のホッピングエネルギー(𝛾′)を徐々に小さく
していくことで、電子状態が変化し、|𝛾|<|𝛾′|となると、
トポロジカル状態が出現する。リボン状構造での電子状態
を考えると、|𝛾|<|𝛾′|の条件下では、図 2に示すように、
青線と赤線で示す新しいエネルギー分散がバンドギャップ
内部に現れる。これらのエネルギー分散を担う電子の状態
は、エッジ付近にのみ振幅をもっており、電流はエッジの
みを伝って流れる。このようなエッジが担う電流は、不純
物や欠陥による電子散乱を受けにくいため、極めて高い電
子伝導性の起源となり、超低消費電力で光や電子を伝搬さ
せる光・電子デバイスへの応用が期待できる。 
さらに、有限サイズの構造を考えると、図 3 に示すよう

に、電子は試料のコーナー部分に強く局在を起こし、コー
ナー状態が現れる。この性質を用いると、電子や光を空間
のある一部分に閉じ込めることが可能になる。この結果を
用いることで、光や電子を空間的に閉じ込める量子ドット
や光共振器を設計することが可能になる。 
 本研究成果によって、高次のトポロジカル状態をもつ物
質では、エッジに沿って電流が散逸をせずに完全に伝導す
る機構があるだけでなく、その逆の極限である電子をコーナーに強く局在させる機構も併存さ
せることが可能であることが明らかになった。本研究で明らかになった原理は、広く２次元の電
子材料に適用でき、さらに、スピン軌道相互作用を必要としないため、フォトニック結晶に対し
ても適用できる。今後、この理論指針にしたがった物質設計およびデバイス設計が期待される。 
 また、本研究成果に関連して、東京大学生産技術研究所の実験グループと共同研究を実施し、
フォトニック結晶におけるトポロジカルコーナー状態の観測に関する理論的サポートを行った
(Y.Ota et.al., Optica (2019))。 
 
（２）2D SSH モデルの波動関数の解析解の導出とトポロジカル相転移 
 Su-Schrieffer-Heeger (SSH) モデルは、トポロジカル物理を記述する基本的な理論模型の一
つとして、近年活発に研究が進められている。SSH 模型は、電子の飛び移り積分が単位胞内（𝛾）
と単位胞間(𝛾!)とで異なる値を有する一次元の強結合模型として記述される。また、これら 2つ
の飛び移り積分の比によって、バルクの波動関数によるザック位相が、𝜋または 0 の値をとり、
トポロジカル相転移が起きることが知られている。特に、𝛾 < 𝛾′においてザック位相が有限とな
り、バルク-エッジ対応から、エッジ状態が現れる。 

図１：トポロジカル状態を示す２次元六角格子の模式

図。最近接格子点は実線で結ばれており、破線のひし

形は単位胞を表しています。また、単位胞内部での電

子ホッピングエネルギー(𝜸)を太線、単位胞間同士

(𝜸′)での電子ホッピングエネルギーを青色の実線とし

て表しています。単位胞間のホッピングエネルギー𝜸′の
大きさが、𝜸の大きさより大きい場合に、トポロジカル

状態が実現する。 

 

 

 

図 2: リボン構造でのエネルギー分散

関係。|𝜸|<|𝜸′|では、ギャップ内部

にエッジ状態に起因するエネルギー

分散（青線と赤線）が現れる。そこで

は、電子はエッジに沿って、無散逸の

電子伝導を実現する。 

図 3: 擬スピンの空間分布。左上は、電

子の空間分布。コーナーに電子が強く

局在している様子がわかる。 



我々は、SSH モデルを 2 次元正方格子に適用（2D SSH モデル）することで、2 次元に拡張され
たザック位相によって、2D SSH モデルのトポロジカル転移が特徴付けられることを指摘した。
さらに、エッジ状態の出現を、数値計算によって確認した。しかし、電子の波動関数やエネルギ
ー固有値の解析形は、得られていない状況であった。 
そこで我々は、2D SSH モデルのリボン構造 (1D SSH リボン) に着目することで、グラフェン

ナノリボンの波動関数の解析的導出で用いられたアプローチを使い、1D SSH リボンのエネルギ
ー固有値と波動関数を解析的に求めることに成功した(D. Obana, F.Liu, K. Wakabayashi, 
PRB(2019))。これによって SSH リボンにおけるトポロジカル相転移点とリボン幅の関係を明ら
かにした。 
 
（３）2Dトリプチセン分子膜における光吸収特性 

新しいトポジカル材料の探索設計についても、本研究課題で取り組んだ。トリプチセン分子膜

は、図 4(a) に示すようにトリプチセン分子から構成される二次元物質である。三員環と偶数

員環からなる格子構造を持つため、そのπ電子構造は、図 4(b) に示すような複数のカゴメバン

ドから構成される半導体である。また、この系では、円偏光電磁場照射によって K または K’ 

バレーのいずれかの状態にいる電子を選択的に励起させることができると期待される。 

そこで、トリプチセン分子膜が持つ特異なエネルギーバンド構造に着目し、Tight-binding 

model を用いて、円偏光照射時の光吸収強度を計算した。図 4(c) に示すように、トリプチセン

分子膜に円偏光を照射した際の波数空間における吸収強度から、各運動量に対応するディラッ

ク電子を選択的に励起させることができることがわかった(M. Akita,et.al., PRB(2020))。こ

れによってバレー偏極を利用した情報処理デバイスの設計が可能になると期待される。 

 

（４）硫化スズ原子層における振動モード解析 
面内の結晶構造が非対称な層状物質である硫化スズ(SnS)では、数ナノメートルの極薄構

造でも面内の強誘電性を保持できる。SnSは、結晶成長の過程で、積層構造の異なる二つの

バルク相が存在することや、 層数に依存した強誘電性を持つことが報告されており、強誘

電性を持つ極薄デバイスの作成には結晶内部構造や積層構造の解析が求められている。と

りわけ、ラマン分光法は結晶内部の層数解析に有用な手段である。そこで我々は、 バルク、

単層および複数層のSnSについて、振動モードの結晶構造依存性を第一原理計算によって解

析した。その結果、バルク構造ではラマン活性モードの出現位置と結合距離に、少数層構造

ではラマン活性モードの出現位置と層の厚さに注目することでSnS結晶構造の同定を行う

ことができることを、第一原理計算を用いた解析によって明らかにした。 
また、本研究成果に関連して、東京大学マテリアル工学専攻の実験グループと共同研究を実施

し、単層SnSの作製に関する実験研究について、理論的サポートを行った(N. Higashitarumizu, 

Nature Comm.(2020))。 

 

図 4: (a)トリプチセン分子膜の格子構造。 (b) トリプチセン分子膜のエネルギーバンド構造。(c) 円偏光照射時の価電

子帯のディラック点から伝導帯のフラットバンドへのバンド間遷移における光吸収強度を 1stBZ 内に示した。右回りの円

偏光に対しては  K 点近傍の状態で強い光吸収を示し  (左図)、左回りの円偏光に対しては K’ 点近傍の状態の電子に対

して強い光吸収を示す (右図) ことから、円偏光照射によって分極状態を生成 できることがわかる。 
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