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研究成果の概要（和文）：本研究では、ナノチューブの低エネルギー電子状態を、チューブ表面の曲率やスピン軌道相
互作用の効果を取り込んだ数値的および解析的な手法により調べた。同一谷内の左右進行波に速度差が生じること、有
限長ナノチューブの離散準位には、境界条件によってノギスの様なスペクトル構造やスピン軌道分裂がみられることな
ど、従来の谷縮退描像では捉えられない電子状態が明らかとなった。ナノチューブにおいてスピンがどのように運動し
緩和するのか、スピン状態が伝導特性にどう現れるのか、さらにはどのようにスピン制御できるか、といった諸問題を
考える上で、本研究によって得られた知見は不可欠と考えられる。

研究成果の概要（英文）：Electronic states in the carbon nanotubes have been investigated by numerical and 
analytical methods which take into account the curvature of tube surface and the spin-orbit interaction. V
elocity difference between the left- and right-going waves in the same valley, vernier-like spectrum and s
pin-orbit splitting in finite-length carbon nanotubes have been shown. These features uncover the electron
ic states in low temperature which are not able to be captured by the conventional picture of the valley d
egeneracy. The knowledge given in this research will give important aspect to understand the dynamics of s
pin, relaxation of spin, effect of spin in transport properties, and the controling of the spin in the car
bon nanotubes.
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１．研究開始当初の背景 
ナノチューブにおける電子スピン状態の定
量的な理解は、ナノチューブの低エネルギー
領域における物性の理解やスピントロニク
スへの応用の観点から重要である。しかしナ
ノチューブにおいてスピンに働く相互作用
は小さいと考えられており、ナノチューブに
おけるスピンの性質はあまり調べられてい
なかった。このような状況において、2008
年にナノチューブのスピン軌道相互作用の
観測が報告され、スピンに関して見逃されて
いた重要な効果の存在が認識されるように
なってきた。申請者らはスピン軌道相互作用
の効果を定量的計算により示していた。しか
し、どのような状況下でスピン軌道分裂が観
測されるのかなどは明らかではなかった。ま
た、スピン状態が電気伝導にどのように現れ
るのか、スピンの散乱されるメカニズムなど、
ナノチューブのスピン状態に関しては解明
すべき諸問題があった。 
 
 
２．研究の目的 
ナノチューブにおいて、特に低エネルギー領
域において、電子がどのような状態をとるの
かを、ナノチューブ表面の曲率やスピン軌道
相互作用など、これまで見逃されていた効果
も取り込んだ定量的な計算により示し、これ
によりナノチューブのとるスピン状態を明
らかにする。また、関連物質で観測がすすん
でいる半導体量子ドットのスピンと伝導の
関連を調べることや、半導体チューブ構造の
振動の様子を調べることにより、スピン状態
の観測やスピン散乱要因に関しての知見を
得る。 
 
 
３．研究の方法 
本研究は数値的および解析的手法を用いた
理論計算により実行された。申請者らが開発
してきた拡張タイトバインディング法によ
り、スピン自由度を考慮したナノチューブの
電子状態計算を数値的に行った。得られた計
算結果の物理的な解釈を行うため、摂動計算
などによる解析的計算手法も並行して行っ
た。局所領域のスピン状態を反映した電気伝
導に対しては、マスター方程式の方法により
定式化を行い数値プログラムを作成するこ
とで、伝導度の計算を数値的および解析的に
実行した。半導体チューブ構造の振動解析に
関しては、変分法による振動解析プログラム
を作成して数値計算を行い、また各振動モー
ドの有効運動方程式の導出および解析的な
計算を行った。各課題の数値計算は、当研究
費により購入したコンピュータおよびソフ
トウェアにより実行した。関連研究者との研
究討論や成果発表のために、国内外の学会に
参加した。	 
	 
	 

４．研究成果	 
(1)	 カーボンナノチューブにおいて、ナノ
チューブ表面の曲率によりエネルギーバン
ドが傾斜する効果、すなわち左右進行波の速
度に違いがあることを指摘した。様々な螺旋
度のナノチューブに対する計算を行い、バン
ド傾斜は、直径が小さい、また、アームチェ
ア型に近いカイラル角を有するナノチュー
ブに対して大きくなることを数値的に示し
た（図１）。またバンド傾斜はフェルミエネ

ルギーの上下 1電子ボルト程度のエネルギー
領域において見られることを示した。さら
に有効質量近似に基づき有 効 解 析モデルを
構築し、螺旋度依存性を明らかにした。左右
進行波の速度の違いは、有限長ナノチューブ
（ナノチューブ量子ドット）においてノギス
の様なエネルギー準位として現れうること
を指摘した。	 
	 
(2)	 半導体量子ドットにおいて、ドット内の
スピン状態によって電流が大きく閉塞され
る現象、スピンブロッケード現象が知られて
いる。しかし２重及び３重量子ドットにおい
て近年観測されたブロッケード現象は、従来
のブロッケードとは全く異なるエネルギー
領域で観測されるなど、未解明の点が多かっ
た。この問題に対して、様々なパラメータ領
域にわたって計算を行い、ドットとリード線
の障壁の高さに非対称性があることにより
ブロッケード領域に電子正孔の非対称性が
表れることや、初めて明瞭に観測された４重
項状態におけるスピンブロッケードを定量
的計算により示した。これらはスピンブロッ
ケード現象の観測を通して局所領域のスピ
ン状態を特定できる可能性を示唆する。	 
	 
(3)	 半導体ナノスクロール構造は微細加工
技術により作成される半導体薄膜のチュー
ブ構造である。機械振動の理解は、電子状態
に対する影響を理解する上でも欠かせない。
そこで、チューブ構造の振動モード解析を行

 

 
図 1 様々な螺旋度(n,m)の左右進行波の
速度. 



った。研究は変分法に基づく数値的手法に加
え、各モードに対する有効的な運動方程式を
導出およびこの解析を解析的手法により行
った。振動振動モードは、軸方向の振動の有
無で２種類に分類でき、曲率依存性が２種類
の異なるスケール則に従うことを見いだし
た。軸方向の振動モードは電子系と強く結合
することを指摘した。	 
	 
(4)	 従来のナノチューブの電子状態に対す
る理解は、系は並進対称性を有すると仮定す
るバンド計算によっている。しかし現実のナ
ノチューブは有限の長さで終端している。ナ
ノチューブ中の電子は端で散乱され、電子状
態は左右進行波の重ね合わせとして定在波
を形成すると考えられる。しかし、フェルミ
エネルギー近傍のエネルギーバンドは２つ
の谷自由度を有するため、どのような定在波
が形成されるのかは自明でない。この問題点
に対し、拡張タイトバインディング法に基づ
き有限長ナノチューブの電子状態を計算す
る数値計算プログラムを開発し、電子状態を
調べた。金属ナノチューブに分類されるカイ
ラル型ナノチューブは、回転対称性の観点か
ら２種類に分類できることを見いだした。ナ
ノチューブ終端がバルクと同じ回転対称性
を有する場合、上記２種類のナノチューブは
それぞれ異なる電子状態を有する。特に、ジ
グザグ型と同じ種類に分類されるナノチュ
ーブにおいては、端における谷内散乱のため、
谷縮退がおこることが示された。一方アーム
チェア型に分類されるナノチューブでは、散
乱が端の形状に敏感であり、谷間散乱が主要
な場合には、一般には縮退がないことがわか
った。この場合、すでに指摘していた同一谷
内における左右進行波の速度差により２重
縮退と４重縮退を交互に繰り返すノギスス
ペクトルが現れることが示された。	 
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