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研究成果の概要（和文）：物質の端もしくは異なる物質の接合面（界面）では、通常の物質と異なる性質を示
す。特に、電子のスピンを活用した、エレクトロニクスであるスピントロニクスの応用に繋がる、特徴的な電子
の状態が出現する。本研究では、地球上に豊富に存在する酸素の化合物である、酸化物の表面や界面、新しい炭
素材料であるグラフェンとの接合面などについて、その電子状態について詳しく調べた。その結果、酸化物誘電
体とその界面においては電気分極を指標とする内部電場で生ずる強い有効磁場が生ずることが明らかになった。
この性質はスピンエレクトロニクスのみならず、熱エネルギーを電気エネルギーに変換する熱電効果への応用が
期待される。

研究成果の概要（英文）：At the surface of the materials and  at the interface of different 
materials, they show properties different from ordinary bulk materials, the  electronic state which 
can be used for spintronics applications. In this study, we have investigated the electronic state 
at the surface and interface of oxides material which abundantly present on Earth and the interface 
of  graphene and oxide. As a result, we found that an effective magnetic field is generated by the 
internal electric field characterized by electric polarization at the interface between oxide and 
other substances.　This property is expected to be applied not only for spin electronics but also 
for thermoelectric effect that converts thermal energy into electric energy.

研究分野： 物性理論、計算物性物理学
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１．研究開始当初の背景 
 低消費電力デバイスや高速デバイス等の次
世代デバイス実現に向けて, 電子のスピンの
自由度を利用するスピントロニクスの研究
が重要になってきている. 近年の微細加工技
術の発展により, グラフェンなどのナノ物質
で, スピントロニクスへの応用が試みられて
いる. 
 角度分解光電子分光の技術発展により, 物
質表面でのナノスケールでの電界と重い原
子核のポテンシャルに起因したスピン軌道
相互作用によって起こるラシュバ効果 (エネ
ルギー準位のスピン分裂と波数空間でのス
ピン渦の発生)が近年盛んに測定されており, 
磁性を持たない系での波数空間でのスピン
分布が明らかになってきている. このような
波数空間でのスピン分布を電界で制御でき
れば, ナノ物質でのスピントロニクスデバイ
ス性能のさらなる高性能化が可能になると
期待される. 
 最近, 強誘電体を基板にしたグラフェンの
デバイス応用へ向けて, 強誘電体をバックゲ
ートとした FET構造が Zhengらによって報
告されている. しかし, スピントロニクス応
用は意識されておらず, 分極反転によるスピ
ン制御については言及されていない. 
 
２．研究の目的 
本研究ではナノスケールの電界が重要とな
る強誘電体ナノ界面を有する酸化物半導体/
強誘電体, グラフェン/強誘電体の擬二次元
電子系におけるスピン制御を目的とする .  
強誘電体バルク, 強誘電体薄膜表面・界面, 
強誘電体基板上グラフェンについて, 電気分
極反転とスピン構造の相関について明らか
にする. 
 
３．研究の方法 
スピン軌道相互作用を考慮した密度汎関数
法に基づく第一原理計算手法によって、バル
ク、表面、界面系について電子状態計算をお
こない、運動量空間におけるスピン分布につ
いて調べる。代表者が開発に携わって来たオ
ー プ ン ソ ー ス プ ロ グ ラ ム あ る
OpenMX(www.openmx-square.org)と研究室で
開発した運動量空間でのスピン分布を可視
化するプログラムを用いて研究をおこなう.		
	
４．研究成果	
(1)	ZnO のバルクについて、歪みによる分極
変化を明らかにした。ウルツ鉱型構造をもつ
ZnO は Zn,	O がそれぞれを四面体頂点とする
ネットワークを形成し、O,	Zn はそれぞれそ
の四面体の中心付近に位置するように配置
する。歪みを加えることで、Zn の位置が四面
体の中心からずれることが明らかになり、こ
れによって、Zn の位置における内部電場が反
転することが明らかになった。これは伝導帯
の Rashba 効果を示すスピン回転が反転する
ことによって確かめられた。これらの成果は

Applied	 Physics	 Express	 7,	
053002(1)-053002(4)	(2014)として報告した。	

また、ZnO	(1010)  面を表面とした系について
はホールドーピングを想定すると、スピンの

緩和時間が長くなる、永久スピン旋回 
(Persistent spin helix) 状態を示すことが明
らかになった。この成果は Applied	Physics	

Express,	8,	073006	(2015)として報告した。 
	
(2)	LaAlO3/SrTiO3の界面を人工超格子によっ
てモデル化をおこない、界面に形成される二
次元電子ガス状態の Rashba スピン分布、ラ
シュバ係数が人工超格子の周期にそれほど
依存しないことを明らかにした。この成果は
Mol.	Simul.,	41,	923-926(2015)として報告
した。	
	
(3)	Bi/FCC金属の表面合金を超薄膜でモデル
化をおこない、ラシュバ効果の物質依存性を
明らかにした。実験がおこなわれている貴金
属系ではラシュバ係数の大きさが Bi/Ag のみ
Ag の層数に依らずに、Bi/Cu,	Bi/Au では大
きく依存することが明らかになり、Rashba 効
果を示す状態の波動関数の局在性が重要で
あることが明らかになった。この成果は J.	
Cryst.	Growth の論文として報告した。	
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