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研究成果の概要（和文）：固体中の電子は無限個のバンドの途中まで詰まっている状態である。多くの場合はフ
ェルミ面付近の単一バンドだけで物性が理解されるが、磁気応答や輸送現象の中には、多バンド間の効果によっ
て初めて理解できるものも多い。最近、ディラック電子系物質や励起子絶縁体の候補物質などにおいて、バンド
間効果による特異な応答が理論的に明らかになってきた。本研究では、多バンド間効果という統一的な観点から
以下の4点を明らかにした。（1）磁場下の電気伝導度に対する多バンド効果、（2）局在ワニエ軌道と相性のよ
い軌道帯磁率の公式の導出、（3）いつくかのノーダルライン物質の物性の解明、（4）励起子絶縁体と光誘起ダ
イナミクス。

研究成果の概要（英文）：Electrons in solids occupy the part of the infinite number of bands. Many 
electrical properties can be understood in terms of a single band near the Fermi energy. However, 
there are several physical quantities such as magnetic responses and transport properties, which can
 be understood in terms of the multi-band effects. Recently, the peculiar responses due to the 
multi-band effect have been clarified theoretically in Dirac electron systems and exitonic 
insulators. In this project, we clarified the following four points in a unified picture of the 
multi-band effect. (1) The multi-band effect in the conductivity under a magnetic field. (2) 
Derivation of the new formula for the orbital magnetic susceptibility using localized orbitals. (3) 
Physical properties in several nodal-line materials. (4) Exitonic insulators and photoinduced 
dynamics of Dirac electrons.

研究分野：物性理論

キーワード： 多バンド効果　軌道磁性　輸送係数

  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
多バンド効果という統一的な観点から、磁気応答や輸送現象、光誘起ダイナミクスについて種々の研究成果が得
られた。とくに磁場下での輸送係数に対する多バンド効果の一般論や、局在軌道を用いた軌道帯磁率の新公式が
得られたことは、今後の応用が期待できる。さらに、いくつかのノーダルライン物質の物性が明らかになった
が、これらはノーダルライン物質の特定、新奇物性の開拓に役に立つと考えられる。また励起子絶縁体の熱応答
特性、光誘起ダイナミクスによるトポロジカル相転移やディラック点のコントロールなども、さらなる研究の発
展に役立つ。今後、系統的に新奇性能をもつ物質材料を創り出すときの指針に繋がると期待される。

※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 
 
物質の磁気応答、輸送現象は多くの場合、単一バンドによるフェルミ液体論で議論されてい

る。しかし、特異な応答を示す物質として質量のないディラック電子型の分散を示すグラフェ

ン(右図)や半金属、励起子絶縁体などが盛んに議論されるようになっていた。これらの物質に

おける応答は単一バンドでは説明できず、多バンド（少なくとも２バ

ンド）が深く関与していると考えられていた。 

たとえばグラフェンを表すモデルでは、温度を下げると帯磁率は負

に発散し(巨大反磁性)、同時に電気伝導度は不純物によらず物理定数

のみに依存する普遍的な値を示すことが知られていた。グラフェンの

場合フェルミ面は１点しかなく、これらの性質は右図の上半分の電子

バンドと下半分のホールバンドとの２つのバンド間効果によって生じ

る。ワイル半金属状態も空間反転対称性や時間発展対称性を破った場合に生じる同様な状態で

ある。 

一般的に、半金属は電子のバンドとホールのバンドによる２つのフェルミ面が共存する物質

であるが、典型的な半金属であるビスマスが非常に大きな反磁性を示すことが長年の謎だっ

た。また、ビスマスにSbをドープすると絶縁体になってフェルミ面が消失するが、この時に反

磁性の大きさが最大となることが知られていた。このことは、明らかにフェルミ面を持った場

合のランダウの軌道反磁性の理論では説明でき

ないものであり、バンド間効果が主要項である

ことを明確に示している。 

さらに半金属や半導体中の電子とホール間の

クーロン相互作用を考慮すると、電子－ホール

対(励起子)が形成され、励起子絶縁体(右図)と

呼ばれる状態が実現する可能性がある。励起子

絶縁体の理論は超伝導のBCS理論と強い類似性を持ち、この多バンド系における電子状態や外場

応答にも非常に興味が持たれる。実験的には、以前からいくつかの候補物質が調べられてきた

が、励起子絶縁体であることを決定づける実験はまだなされていなかった。 

多バンドの効果を理論的に扱うには、電流演算子のバンド間の行列要素が重要な役割を果た

す（軌道磁性も電子がローレンツ力によって作る電流に起因する現象なので、電流演算子が関

与する）。電流演算子の同一バンド間の行列要素は電子の群速度に比例するが、異なるバンド

間の行列要素は(バンド間)ベリー接続そのものである。さらにベリー接続から得られるベリー

曲率が、異常ホール効果や磁気応答に効くということがわかってきていた。 

研究開始当初、研究代表者のグループでは、多バンドのブロッホ波動関数をあからさまに用

いた形での軌道磁性および帯磁率の一般的な表式を導いた段階だった。この新しい表式におい

ては、ランダウ・パイエルスのフェルミ面からくる軌道帯磁率と、それ以外の寄与との関係が

明確になった。さらに、スピン軌道相互作用、空間・時間反転対称性の破れ、ベリー曲率の寄

与なども統一的に理解された。ただしこれは一般論であり、具体的な物質への適用は今後の課

題だった。また、輸送係数に対する多バンドの効果に関しては、ビスマスにおけるホール係

数・スピンホール係数についての研究があるが、一般的には未解明の問題が多く残されてい

た。 



以上のように、バンド間効果はいろいろな局面で面白い現象を与えるが、未だ分かっていな

いことも多いと考えられていた。このため本研究課題では、多バンド間効果が磁気応答や輸送

係数にどのように効いてくるか、多バンドという観点から新しい物理量や現象を見出すことは

できるかということを中心課題とした。これらの問題は以前からの大きな問題であるが、ベリ

ー曲率との関連など様々なことが分かってきていたので、現代的な視点から問題に挑戦する時

期に到達していると考えた。 

 
２．研究の目的 
 
上記のような研究背景のもとに、本研究では、多バンド間効果という統一的な観点から以下の4

点に絞って研究の目的とした。 

① 輸送係数に対する多バンド間効果の一般論の開拓 

② 第一原理計算（バンド計算）を利用したバンド間総和則を満たす有効模型の導出 

③ ワイル半金属における多バンド間効果 

④ パイエルス位相の補正を正しく取り入れた励起子絶縁体の光誘起ダイナミクス 

 
３．研究の方法 
 
研究の方法は、場の理論・グリーン関数の方法、第一原理計算、タイトバインディング模型、

久保公式を用いた線形応答理論、フロケ理論などを用いた。以下の研究成果の各項目について、

その研究のために使われた手法を説明する。 
 
４．研究成果 
① 輸送係数に対する多バンド間効果の一般論 

輸送係数に対する多バンド間効果を調べるために、場の理論・グリーン関数の方法を用いて磁

場下の電気伝導度の一般公式を求め、不純物散乱の効果が弱い領域で評価した[1]。不純物散乱

の効果の最低次において、縦伝導度（磁気抵抗）やホール係数は古典的なボルツマン方程式の結

果を再現するが、より高次の寄与においてベリー曲率や軌道磁気モーメントの効果が現れるこ

とが分かった。これらのベリー曲率と軌道磁気モーメントの効果は、多バンドからの寄与によっ

て生じるものであることが明らかになった。さらに、この結果を用いて傾いたワイル半金属の伝

導度を議論した。 

上記の一般論を応用して、質量のある（エネルギーギャップがある）ディラック電子系につい

て、スピンの関与した特異な輸送現象を明らかにした [2]。スピン軌道相互作用によってディラ

ック分散にギャップが開いた場合、一般にトポロジカルな量であるスピンに依存したベリー曲

率が生じる。この場合にはスピンホール効果や磁場中のスピン伝導度など、スピン流が関与した

物理量にベリー曲率の寄与が典型的に現れることがわかった。この現象は、擬2次元有機導体で

ある α-(BETS)2I3において期待でき、そのスピンホール伝導度の大きさはPtに匹敵する大きなも

のであると評価された。 

② 第一原理計算（バンド計算）を利用したバンド間総和則を満たす有効模型の導出 

 近年物質ごとの個性を取り込んで物性を議論する際には第一原理計算に基づく最局在ワニエ

軌道を導出し、フェルミ面近傍の有効模型を構築することが広く行われている。一方、基礎的か

つ重要な物性のひとつとして軌道帯磁率があるが、その計算においてはバンド間効果が重要で

あり、フェルミ面近傍だけではなく、多くのバンドからの寄与を考慮することが必要である。た

だし、バンド間効果は総和則を駆使することにより原子反磁性など局所的な寄与に繰り込める



ことが知られている。以上を鑑み、本研究では局在軌道を用いた低エネルギー模型に対し、総和

則によりできる限りバンド間効果をとりこんだ形で軌道帯磁率を計算する手法の開発を試みた。

まずはグリーン関数を用いて解析的に公式を導出し、その後数値計算のためのプログラムの開

発を行った。 

 その結果、ゲージ不変性をあらわに取り込んだ形でグリーン関数を磁場に関して展開するこ

とによって、最局在ワニエ軌道と相性の良い軌道帯磁率の公式を導出することに成功した [3]。

この公式は隣接する軌道間の移動積分に対する磁場による補正や、磁場によって誘起される軌

道間の重なり積分などの実空間での局所的な物理量を用いて計算を行う形になっており、これ

までに知られていたベリー接続など波数空間の情報から計算を行う公式と相補的なものとなっ

ている。我々の公式には、軌道帯磁率に対するランダウ・パイエルス項とその他の項への分解が

明快であるといった利点がある。また、総和則を用いた理論において、バンド間効果の一部が原

子反磁性など局所的な項に還元されることが知られているが、局在基底を用いた新公式では局

所的な寄与が自然に現れる。導いた新公式の有用性は軌道帯磁率の厳密な計算が容易な強束縛

模型を用いた数値的な研究により検証した。これによって、ワニエ軌道の局在性が良い場合には、

バンド間効果が上手く局所項に繰り込めること、及びその反対の事象としてワニエ軌道の局在

性が悪い場合には、バンド間効果をあらわに取り込む必要があることが確認された。 

③ ワイル半金属における多バンド効果 

最近、空間反転対称性や時間発展対称性を破っている物質中で、質量のないディラック電子

型の分散を示すワイル半金属が提唱され、新奇物性を担う可能性が議論されている。さらにデ

ィラック型の分散が波数空間で連続的につながったノーダルライン物質の候補も考えられてい

る。これらも多バンドの1つの典型物質といえる。 

ノーダルライン物質は「ドラムヘッド表面状態」と呼ばれる特徴的な表面状態を持つが、この

表面状態が出現するか否かは表面の詳細に依存する。そのため、バルクの物理量を用いてノーダ

ルライン物質の特徴を捉えることが必要である。我々は新たな視点として、軌道磁化率とホール

伝導度に着目した。この2つの物理量にはノーダルライン物質特有の特異的な化学ポテンシャル

依存性があり、さらに、この特異的振る舞いは波数空間内でのノーダルラインの配置に対応して

強い磁場角度依存性を示すことがわかった [4]。この結果は、実験によるノーダルラインの有無

の判定、およびその波数空間内での配置の決定を可能にする。 

HMTSF-TCNQという分子性導体は、約30Kで電荷密度波転移する有機電荷移動錯体として知

られている。この物質に対して第一原理計算を行い、開いたノーダルラインをもつトポロジカル

半金属であることがわかった [5]。さらにタイトバインディング模型を作り、福山公式によって

軌道帯磁率を調べたところ、質量ゼロのディラック電子系と類似の化学ポテンシャル依存性を

示すことがわかった。また、電荷密度波転移温度以下では、格子変位によってノーダルラインが

変形されてループ状に変形されることが明らかになった。その結果、軌道帯磁率には低温で大き

な反磁性のプラトーが現れた。バンド間効果、不純物散乱およびノーダルラインの変形を考慮し

た我々の計算結果は、実験で得られている帯磁率について絶対値を含めてよく再現した。 

また、量子電磁力学との類似性を用いて、ディラック電子系・ワイルフェルミオン系物質には

時空の対称性を反映した電磁双対性が現れることを示し、電気伝導度（電気応答）と軌道磁化率

（磁気応答）の間に成り立つ次元によらない関係式を導いた。特に二次元の場合はコンダクタン

スが量子化されるため、電磁双対性で結ばれる軌道反磁性は質量ギャップまたは温度に反比例

することになる。実際、二次元有機ディラック電子系 α-(BETS)2I3のスピン磁化率と軌道磁化率

の実験値が理論値と定量的に一致することを示し、軌道磁化率と電気伝導度の間にこの電磁双



対性に対応した強い相関があることを見出した [6]。 

④ パイエルス位相の補正を正しく取り入れた励起子絶縁体の光誘起ダイナミクス 

半導体や半金属中で、電子と正孔がクーロン力によって束縛状態(エキシトン)を形成し、それ

がBEC的あるいはBCS的に凝縮した状態はエキシトニック絶縁体と呼ばれる。エキシトンは電荷

をもたないがエネルギーを持つため、電流には寄与しないが熱流には寄与する。このため従来の

理論とは異なる熱応答を示す可能性がある。実際、エキシトニック絶縁体の候補物質である

TmSe0.45Te0.55において、低温での熱伝導率の特異な振る舞いが報告されている。我々はこのエキ

シトニック絶縁体の熱伝導率について理論的に計算した。Sommerfeld-Bethe関係式が成立すると

特異な振る舞いは現れないが、相互作用を正しく取り入れた熱流演算子を用いることによって

Sommerfeld-Bethe関係式を破る寄与が現れることが分かった。これは、エキシトニック絶縁体特

有の寄与である [7]。 

近年、光誘起ダイナミクスとして、フロケ理論を用いた光誘起トポロジカル相転移をしらべた。

我々はα-(BEDT-TTF)2I3における傾いたDirac coneに対して光を照射したときの振舞いをフロケ

理論を用いて解析した。その結果、円偏光レーザーを照射したときはChern絶縁体への相転移が

起こることを予言した。また直線偏光を照射した場合は、2つのDirac点が近づき、さらに強度の

増大に伴い対消滅することを予言した。円偏光と直線偏光の中間とも言える楕円偏光を照射し

たときは2つのDirac点の衝突・崩壊を伴うChern絶縁体から通常のバンド絶縁体へのトポロジカ

ル相転移を示した [8,9]。 
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