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研究成果の概要（和文）：金属電極に繋がれた絶縁体における電流電圧特性について、非平衡系の理論を用いた研究を
行った。まず、有機導体beta-(meso-DMBEDT-TTF)2PF6における実験を念頭に、電荷整列のある絶縁体を考え、電圧印加
によってその電荷整列がどのように壊され電流が流れるかを調べた。その結果、電荷整列が残った状態で電流が流れる
非平衡系特有の相が現れる可能性を見出した。また、電極のある系での理論解析結果、とくに負性微分抵抗(電圧の増
加に伴い電流が減少する振る舞い)の起源を調べるため、より単純化されたモデルに対し厳密な解析を行い、その出現
条件を明らかにした。

研究成果の概要（英文）：Current-voltage characteristics in insulators attached to metallic electrodes 
have been studied theoretically. For an organic conductor beta-(meso-DMBEDT-TTF)2PF6, which exhibits an 
insulating state with charge order, I have investigated how the applied bias destroys the charge-ordered 
insulator when the current flows. I found that a novel bias-induced conductive state in which the 
charge-order remain finite. I also clarified conditions for the appearance of negative differential 
resistance in systems with electrodes by studying a simplified model exactly.

研究分野：物性理論
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１． 研究開始当初の背景 
 強相関電子系で見られる非平衡現象は、光
誘起相転移や非線形伝導など実験的に多く
の例が知られており、近年盛んに研究が行わ
れている。しかし、非平衡系における解析の
困難さから、理論研究はこれまで単純化され
たモデル計算に限られていた。この現状を踏
まえ、電流電圧特性などの非平衡定常状態を
調べることを目的に非平衡グリーン関数を
用いた新しい手法の開発に取り組んできた。
これにより、平均場近似の範囲内で電子間相
互作用に加え、電子格子相互作用を含めた計
算が可能になりつつある。強相関電子系の中
で、有機導体と呼ばれる一連の物質群では、
これらの相互作用が互いに競合あるいは協
力しあって現れる興味深い現象が多い。その
ような物質の個性にまで踏み込んだ非平衡
系の理解を目指したいと考え、本研究を着想
するに至った。 
 
２． 研究の目的 
(1) 擬 二 次 元 有 機 導 体 β
-(meso-DMBEDT-TTF)2PF6 における非線形
伝導の機構解明を目的とした研究を行った。
この物質は、低温で構造歪みが起こり、それ
と同時にチェッカーボード型と呼ばれる電
荷秩序の絶縁体となることが知られている。
この系に電圧をかけると電荷秩序が融解し、
それに伴って非線形伝導が現れることが実
験で観測された。本研究では、平衡状態にお
ける電荷秩序の起源と、電圧印加による秩序
の融解および非線形伝導の機構を明らかに
することを目的とする。 
 
(2)電極に繋がれた絶縁体における負性微分
抵抗の起源を明らかにすることを目的とし
た研究を行った。以前の研究で、θ型有機導
体における非線形伝導を調べた際、絶縁体部
分にかかる電圧が大きくなると電流が減少
するという負性微分抵抗が生じることを見
出した[1]。これは絶縁体部分がひとつのサイ
トからなるポイントコンタクトモデルでは
以前から知られた結果[2]であるが、バンドを
持つ絶縁体ではこれまで調べられていなか
った。ここでは理論的な観点からどのような
条件で負性微分抵抗が生じるのかを、電極を
含めたモデルに基づいて明らかにすること
を目的としている。 
 
３． 研究の方法 
(1)まず、β-(meso-DMBEDT-TTF)2PF6の構
造歪みを伴う電荷秩序の起源を調べるため、
実験から推測される電子格子相互作用を考
慮した拡張ハバードモデルを構築する。その
モデルを平均場近似の範囲で調べ、電子間お
よび電子格子間の相互作用をパラメータと
してチェッカーボード型電荷秩序が再現さ
れるか明らかにする。その結果を踏まえ、非
平衡グリーン関数法を用いて電流電圧特性
を計算し、電荷秩序融解による非線形伝導を

調べる。特に電荷秩序が電流によりどのよう
に影響を受けるか調べ、平衡状態とは異なる
準安定状態が生じうるか明らかにする。 

 
(2)電極に繋がれた一次元バンド絶縁体にお
いて電流電圧特性を計算し、負性微分抵抗が
現れる条件を明らかにする。具体的には、電
極と絶縁体部分のバンド幅をパラメータと
し、非平衡グリーン関数法により厳密に電流
電圧特性を計算する。その際、計算の簡単化
のためによく用いられるWide band limit(電
極のバンド幅が無限大と仮定する近似、以下
WDLと略)を用いる場合と用いない場合の両
方を考慮し、負性微分抵抗がどのように影響
を受けるか調べる。また、絶縁体内部のポテ
ンシャル勾配の効果についても調べる。 
 
４． 研究成果 
(1)有機導体β-(meso-DMBEDT-TTF)2PF6 
に対し、電子格子相互作用を考慮した拡張ハ
バードモデルを平均場近似で解析した結果、
構造歪みを伴ったチェッカーボード型電荷
秩序(CCO)が再現されるパラメータ領域が
あることが分かった(図 1)。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図１：様々な電荷秩序パターンの基底状態の
エネルギー。電荷秩序のない状態
(uniform)を基準としている。横軸は電子
格子相互作用の大きさを表す。 
 
この結果を用いて、非平衡グリーン関数法に
より、電流電圧特性と電圧下での電荷分布、
および格子ひずみを計算した。その結果、あ
る電圧で絶縁体の電荷秩序が融解しはじめ、
電流が流れることが分かった(図２)。さらに、
この電荷秩序融解により完全に秩序が消失
するのではなく、格子ひずみと電荷秩序が弱
く残った状態のまま電流が流れるという結
果を見出した(図 3)。これは電圧下での新し
い非平衡準安定状態の出現を示唆している
(発表論文③)。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
図２：電流電圧(J-V)特性と、電荷構造因子
(Sc(Q))の電圧依存性。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図３：構造歪みの大きさ(yα,yβ)の電圧依存性。 
 
(2)電極に繋がれた一次元のバンド絶縁体を
考え、非平衡グリーン関数法により電流電圧
特性を計算した。計算ではWBLを用いるか
否か、また絶縁体内部のポテンシャル勾配を
考えるか否かで４つの場合を考え(表１)、そ
れぞれについて負性微分抵抗が生じるか検 
 

 
表１：計算に用いた条件と負性微分抵抗
(NDR)の有無のまとめ。 
 

討した。その結果、まずWBLを用いない場
合には、電極のバンド幅が有限であることに
より負性微分抵抗が常に生じることが分か
った。これは以前からポイントコンタクトモ
デル[2]で知られていた結果と本質的に同じ
である。また、ポテンシャル勾配については、
絶縁体の有効バンド幅を減少させる効果を
もたらすことが分かり、これによっても負性
微分抵抗が生じる。以上の結果は、電子の伝
導に関して非弾性散乱の効果を考慮しない
場合には一般に得られると考えられる。した
がって、仮に絶縁体の記述に対して平均場近
似を用いた場合にもそれが当てはまること
になる。これにより、今回の研究結果と同様
な負性微分抵抗が、θ型有機導体やβ
-(meso-DMBEDT-TTF)2PF6 に対する計算で
も生じる原因を特定することができた。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
図４：電極に繋がれた一次元バンド絶縁体の
電流電圧(J-V)特性。(i)-(iv)はそれぞれ表１の
計算条件に対応している。 
 
さらに、負性微分抵抗が生じる閾電圧を求め
るため、電極のバンド幅をパラメータとして
電流電圧特性を計算した。その結果、電極の
バンド幅と、絶縁体のバンド幅をそれぞれ
WE と W とすると、電圧の閾値は WE/2 と
W/2の小さい方で与えられることが分かった 
(発表論文②)。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図５：電流電圧特性の電極のバンド幅依存性。
tEは電極内の電子のトランスファー積分を表
す。 
 
(3)有機導体 α-(BEDT-TTF)2I3 は高温では金
属状態であるが、温度を下げると電荷秩序の
絶縁体へと相転移する。この物質に対する最
近のポンププローブ実験で、高温金属相に強
いパルス光照射をすると、低温の電荷秩序が
回復することを示唆する振る舞いが見られ
た。これは、これまでの光誘起相転移の典型
的な振る舞いとは逆であり、その機構に興味
が持たれる。この実験結果を、連続波光を照
射した系で過去に知られた動的局在の観点
から解析するため、電子のトランスファー積
分を変化させたときの電荷秩序転移温度を
計算し、光誘起電荷秩序化が現実的に可能か
どうか調べた。その結果、光照射によってト
ランスファー積分が実効的に減少し、転移温
度が上昇したと考えることで実験結果が理
解できることが分かった(発表論文①)。 
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